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第 1 章 序論 
 
1-1 本研究の背景 
 
現代社会において、半導体デバイスは、パソコン、携帯電話、家電製品をはじめ、ハイ
ブリッド車や新幹線等の輸送機器、医療機器、産業用重機械など数多くの機器システムに
応用され、日常生活に欠かすことのできない要素となっている。電子情報技術産業協会に
よる世界の半導体市場規模の推移と予測(図 1-1)に示されるように[1]、半導体市場の中心は
シリコン(Si)を用いた集積回路(integrated circuit; IC)である。低欠陥で高品質な Si エピ結晶技
術と超微細プロセス技術により実現された高度な集積回路技術が今日の半導体市場を牽引
している。Si 大規模集積回路では、比例縮小則(scaling rule)に基づく素子の微細化と高誘電
率膜を用いた三次元ゲート構造[2]などの最新技術の導入により高性能化を追求してきた。
また、Si パワーデバイスの分野においても、縦型 MOS (metal-oxide-semiconductor)構造[3]や
super junction構造[4]といった新規技術を導入することにより特性向上が図られてきた。2013
年のパワー半導体の世界市場規模は約 140 億ドルとなる見込みだが、2020 年には 2 倍以上
高い 290 億ドルに拡大するものと予測されている[5]。このようなパワー半導体市場の拡大
とともに、近年、温室効果ガスの排出による地球温暖化の問題が活発に議論されている。
この対策として、より低損失で省エネルギー特性に優れた次世代パワー半導体デバイスが
求められている。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
                   図 1-1 半導体に関する世界市場規模の推移と予測[1] 
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しかし、Si パワーデバイスの特性は、既に Si 材料の物性限界からくる性能限界に近づいて
いる。そのため、Si に代わる新たな半導体材料を用いたパワーデバイスの開発に期待が集
まっている。この要求を実現できる材料として注目されているのが、窒化ガリウム(GaN)や
シリコンカーバイド(SiC)などのワイドバンドギャップ半導体である[6, 7]。表 1 に Si, ガリ
ウム砒素(GaAs), SiC と GaN の物性値をまとめる。GaN は、バンドギャップと絶縁破壊電界
が大きく、また、高電界下の電子速度が高いことに加えて、Si より高い電子移動度を有す
ることが特徴である。さらに、窒化アルミニウム(AlN)あるいはその三元混晶半導体である
AlGaN とのヘテロ接合を形成することにより、~1013 cm-2の高濃度な 2 次元電子ガスを実現
できる[8]。このような特徴から、GaN は Si に比べ、優れた Baliga 性能指数(BFOM)を有す
る。BFOM はパワーデバイス性能の材料固有の限界性能指標を表し、次式によって与えら
れる[9]。 
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CBFOM Eμε                                      (1-1) 
ここで、ε は誘電率、μ は移動度、Ec は絶縁破壊電界である。式(1-1)で計算される GaN の
BFOM は Si のものに比べ、2340 倍高く、そのため、GaN は優れたパワーデバイス特性を示
す材料として期待されている。 
 
表 1 各半導体材料の特性比較 [10, 11] 
 
 
 
 
 
 
 
 
GaN 系パワーデバイスのパワーエレクトロニクス市場への導入は始まったばかりであり
[5]、一層の低コスト化と高性能化を進める必要がある。低コスト化に向けては、大口径化
が可能な Si 基板を用いた Si 基板上 GaN デバイスの研究が盛んに行われている[12, 13]。し
かし、Si は GaN に比べ格子定数が大きく、Si 基板上の GaN には、格子不整合によって生じ
る高い転位密度が含まれるため[14]、高性能化に課題が残る。基板との格子不整合を避ける
ため、GaN を基板として使用した自立 GaN 基板上 GaN デバイスの研究も行われ、転位密度
の低減によるゲートリーク特性の改善が報告されている[15, 16]。このような技術発展を背
景に GaN がパワーエレクトロニクス市場に占める割合は 2020 年には 10 %を越えるものと
期待されている[5]。 
材料項目 
バンドギャップ Eg (eV) 
絶縁破壊電界 Ec (MV/cm) 
電子移動度 μ (cm2/Vs) 
高電界電子速度 ν (10 7 cm/s) 
比誘電率 εs 
Si 
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0.25 
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3.40 
3.3 
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 次世代パワーデバイスとして期待される GaN デバイスでは、AlGaN とのヘテロ接合を利
用した AlGaN/GaN HEMT (high electron mobility transistor)が主要な構造である。AlGaN/GaN 
HEMTはKhanらによって初めて実現された[17]。結晶品質の向上に加えて、後方障壁層, MIS 
(metal-insulator-semiconductor)構造あるいはフィールドプレート(field plate)構造の導入によ
り、GaN 系パワーデバイスの特性は大きく向上してきた。ここで、パワーデバイスの特性
を比較するために、一般に用いられる特性オン抵抗と耐圧の関係を図 1-3 にまとめる。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
              図 1-3 特性オン抵抗と耐圧の比較 
 
図 1-3 に示される各半導体の理論線は次式によって計算した[9]。 
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ここで、RONはオン抵抗、A はデバイス面積、VBは耐圧である。特性オン抵抗と耐圧の関係
については、損失の抑制の観点から低い特性オン抵抗であること、一方、許容電力を増大
させる観点から高耐圧であることが望ましい。つまり、図 1-3 では、右下へ行くほどパワー
デバイスとして優れることを意味する。特性オン抵抗と耐圧の関係において、現在までに
報告されている GaN 系デバイスは Si の理論限界を大きく上回っている。また、もっとも優
れた結果は縦型 p-n ダイオードで実現されており、SiC の理論限界をも上回っている[18]。
デバイス構造を横型と縦型に分類して特性オン抵抗と耐圧の関係を比較すると(縦型[18-20], 
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横型[21-26])、現状の横型デバイスの結果は縦型デバイスのものに比べて劣ることが分かる。 
しかしながら、特性オン抵抗の低減に向けては、高い移動度(~2000 cm2/V∙s)とシートキャリ
ア濃度(~1013 cm-2)が実現できる横型構造が縦型構造に比べて優位である[27, 28]。つまり、
現状の横型デバイスの耐圧を縦型デバイスと同等の耐圧まで向上することにより、GaN デ
バイスの特性オン抵抗と耐圧の関係をさらに改善することができると期待される。これま
でにも、ゲートあるいはドレイン電極にフィールドプレート構造を用いることにより、主
要な横型構造であるAlGaN/GaN HEMTの耐圧改善が実測と理論解析の両面から図られてき
た[29, 30]。しかし、それらの理論解析は、電界集中の緩和を考慮することにより耐圧改善
の傾向を検討したものであり、耐圧を決定する物理現象である衝突イオン化を直接考慮し
たものではなかった。また、AlGaN/GaN HEMT について、衝突イオン化に基づく耐圧を計
算した報告はほとんど行われていない[31]。AlGaN/GaN HEMT の耐圧向上を目指す上で、
その理論予測を行うことは、現状の耐圧機構の原因を探求するためにも必要である。 
また、窒化物半導体デバイスでは、パワーデバイスの特性に関する研究だけでなく、高
周波デバイスの特性の検討(特に、電流利得遮断周波数(fT))も活発に行われている。GaN チ
ャネル HEMT についてのゲート長(Lg)と fTの推移に示されるように(図 1-4)、GaN チャネル 
HEMT の fTは、Lg の短縮とともに大きく進歩してきた。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
                   図 1-4 GaN チャネル HEMT についての Lg と fTの推移 
 
特に、2010 年以降、アメリカやヨーロッパの研究グループが、競合して fT向上の報告を行
っている。図 1-4 から分かるように、fTの世界記録(454 GHz)は 500 GHz に到達しつつある
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が[46]、同時に、Lg の短縮は既に 20 nm にまで達しており、Lg 短縮による fTの一層の向上
は困難になり始めている。そのため、窒化物半導体デバイスにおけるテラヘルツ動作の実
現には、新たなアプローチを取り入れる必要がある。そのひとつとして考えられるのが、
GaN の代わりに窒化インジウム(InN)をチャネル材料として導入する方法である。これは、
InNがGaNに比べて小さい有効質量と高い電子速度を有するためである[47]。しかしながら、
現状の InN のエピ成長技術は GaN のものほど進んでおらず、期待されるようなデバイス特
性は得られていない[48]。また、優れた高周波特性が期待できるにもかかわらず、InN チャ
ネルデバイスの fT に関する理論解析は行われてない。このように、窒化物半導体デバイス
の fT の検討においては、実験報告が先行して行われており、本来、デバイス動作の理解や
未知の半導体のデバイス特性の予測のために利用される理論解析はあまり行われていない。 
 
 
1-2 本研究の目的 
 
本研究の目的は、窒化物半導体デバイスで期待される高周波特性と高電圧特性に関して、
fT向上に向けた理論計算と理論耐圧の改善を議論することである。しかし、我々が従来用い
てきたデバイスシミュレータには、解析バンド構造モデルが用いられてきたため[49]、高電
界下の高エネルギー電子状態を扱うにはバンド構造の精度が不十分である。このため、速
度オーバーシュート(velocity overshoot)や衝突イオン化などの高電界効果を正しく解析する
ことはできなかった。速度オーバーシュートは短チャネルデバイスで顕著に起こる現象で
あり、高周波デバイスの解析では、特に重要な現象である。また、衝突イオン化はデバイ
ス耐圧を決定する物理機構であり、正確な耐圧計算には必要不可欠である。そこで、本論
文では、経験的擬ポテンシャル法を用いることにより、複雑なエネルギーバンドを数値デ
ータ化した。このようにして、計算したフルバンド構造を基に、電子輸送解析、さらには、
二次元デバイス解析が可能な計算プログラムの作成について記述する。 
また、構築したデバイス解析プログラムを用いて、GaN に代わるチャネル材料として、
小さい有効質量と高い電子ピーク速度をもつ InN あるいはその三元混晶半導体である
InGaN をチャネル材料とした InGaN チャネル HEMT の高周波特性の解析を行い、fT向上に
ついて議論する。また、速度オーバーシュートと fT に関して、これまで議論されたことの
ないゲート-ドレイン間距離依存性について検討する。 
さらに、従来の衝突イオン化モデルを改善した新たなモデルを本論文で提案し、衝突イ
オン化の遷移確率と衝突イオン化係数の計算に加えて、衝突イオン化によって決定される
デバイスの三端子耐圧の計算結果を比較し、提案モデルが、従来モデルに比べて、イオン
化係数およびデバイス耐圧の計算に適したモデルであることについて議論する。加えて、
AlGaN/GaN HEMT の耐圧改善の指針について考察する。 
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1-3 本論文の構成 
 
本章に続く第 2 章では、電子のエネルギーバンド構造の計算に用いた経験的擬ポテンシ
ャル法の原理とウルツ鉱構造結晶(GaN, InN, AlN)のバンド構造の計算結果について述べる。
また、バンド構造を用いて決定する状態密度と各散乱機構の散乱確率について、それぞれ
の計算方法と結果を記述する。散乱機構の衝突イオン化過程では、本論文で新たに提案す
るモデルについても議論する。 
第 3 章では、フルバンド電子輸送解析の計算手法と結果について述べる。計算手法とし
て、モンテカルロ法を用いたボルツマン輸送方程式による電子輸送の解法と、フルバンド
計算(エネルギーバンド, 状態密度, そして散乱確率など)を用いた電子状態の決定方法を記
述する。計算結果として、速度-電界特性と衝突イオン化係数を示す。衝突イオン化係数の
計算では、衝突イオン化モデルの違いによる精度と計算時間を比較する。 
第 4 章では、フルバンドデバイス解析の計算手法と結果について述べる。計算手法とし
て、デバイス内の電子分布と電位分布それぞれの決定方法と境界条件を示し、また、ボル
ツマン輸送方程式と二次元ポアソン方程式を結合させた自己無撞着計算について記述する。
また、窒化物半導体デバイスの高周波特性と AlGaN/GaN HEMT の耐圧計算を行い、窒化物
半導体電子デバイスの可能性について考察する。 
 第 5 章では、本論文の結論を記述する。 
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第 2 章 半導体のエネルギーバンド構造と電子の散乱確率の計算 
 
2-1 半導体のエネルギーバンド構造 
 
2-1-1 はじめに 
 
 半導体物理の理解や電子デバイス内のキャリアの輸送解析を行う上で、結晶中のエネル
ギーバンド構造を理解することは非常に重要である。ここでは、エネルギーバンド構造を
解析的に扱う方法ではなく、数値的に計算する方法について述べる。バンド構造の計算方
法として、擬ポテンシャル法(pseudopotential method)[1], k·p 摂動法(k·p method)[2], 直交化さ
れた平面波法(orthogonalized plane wave)[3], 強結合法(tight binding)[4]などがある。本論文で
は、経験的擬ポテンシャル法(empirical pseudopotential method)によって、エネルギーバンド
構造の計算を行う。この計算方法を採用した理由は、経験的擬ポテンシャル法が(1) 実験で
得られるバンドギャップや有効質量を高精度で再現でき, (2) 計算に用いるパラメータが他
の計算方法に比べて少ないため、計算に要する時間が短くできるという特徴をもつためで
ある。そのため、この方法は様々な半導体のバンド計算に利用されてきた[5-7]。 
 
 
2-1-2 経験的擬ポテンシャル法 
 
経験的擬ポテンシャル法では、結晶中の電子を内殻電子と外殻電子に分け、内殻電子と
原子核がひとかたまりであると仮定する。この仮定により、外殻電子に対する実効的なポ
テンシャルを、結晶中の原子核付近で非常に深く、空間的に激しく変化するポテンシャル
を、緩やかに変化する実効ポテンシャルにとして置き換えることができる。この様子を結
晶中の実ポテンシャルと実効ポテンシャルの模式図として図 2-1 に示した。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
           図 2-1 実ポテンシャルと実効ポテンシャルの模式図
実効ポテンシャル
実ポテンシャル
原子核
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この実効ポテンシャル(擬ポテンシャル)を考慮したシュレーディンガー方程式(Schrödinger 
equation)を解くことにより、エネルギーバンド構造が求まる。また、経験的擬ポテンシャル
法では、有効質量やバンドギャップなどの物理パラメータの実験値を高精度で再現できる
ように擬ポテンシャルを調整する。結晶中の電子状態は次式を解くことにより求められる。 
       rkrr ΨEΨV
m









 2
2
2

                       (2-1) 
ここで、はプランク定数/2π、m は電子質量、は電子の波動関数、Vはポテンシャルエ
ネルギー、は電子のエネルギー、k は波数ベクトル、r は位置ベクトルである。いま、内
殻電子の波動関数とエネルギーをそれぞれj E jとすると、式(2-1)は 
     rk,rk,r jjj
2
2
2
 EV
m











                  (2-2) 
と表すことができる。外殻電子の波動関数nと内殻電子の波動関数jは直交しなければい
けないので、 
0nj Ψ                                         (2-3) 
となる。この直交関係は、外殻電子のnを 
    
j
jnjnn  rk,rk,Ψ                    (2-4) 
と仮定したとき、満たされる。これは次式によって確認できる。 
0
n'jn'j
j
j'jnjn'j
j
j'jnjn'jn'j








 Ψ
                 (2-5) 
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ここで、はクロネッカーのデルタ(Kronecker delta)関数である。式(2-4)を式(2-1)に代入する
ことにより、 
       rk,krk,r nnn
2
2
2
ΨEΨV
m











 
     
     




















j
jnjnnn
j
jnj
2
2
n
2
2
22


krk,k
rrk,r
EE
V
m
V
m

  
       
     




















j
jnjnnn
j
j
2
2
njn
2
2
22


krk,k
rk,rrk,r
EE
V
m
V
m

    (2-6) 
となる。ここで、式(2-6)の左辺第 2 項について、式(2-2)を考慮すると、 
      









j
jnjnnn
j
jjnjn
2
2
2
 kkr EEEV
m

 
       nn
j
njjjnn
2
2
2
 kkr EEEV
m









 

              (2-7) 
となる。さらに、式(2-7)の左辺第 2 項について、 
     j
j
jjnp   EEV kr                           (2-8) 
とおくと、式(2-7)は次式のようになる。 
         rk,krk,rr nnnp
2
2
2
 EVV
m











               (2-9) 
ここで、エネルギーEn は外殻電子のエネルギーである。また、En>E j の関係にあるので、
Vp >0 となる。さらに、ポテンシャル項は、Vp> V(r)の関係であるため、非常に深く、空間的
に激しい変化を示す V(r)を緩和できる[8]。ここで、ポテンシャル項を 
     rrr pps VVV                                  (2-10) 
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とおく。この V psが擬ポテンシャルである。V psも周期関数であることから、これをフーリ
エ展開(Fourier expansion)すると、 
    
a
a
apsps
rG
Gr
i
eVV                             (2-11) 
が得られる。ここで、G は逆格子ベクトルである。このとき、フーリエ係数は 
   


Ω
i
rdeV
Ω
V 3psaps
a
1 rG
rG                      (2-12) 
として与えられる。ここで、Ωは単位胞体積であり、波動関数を規格化するために 1/√Ωと
した。また、結晶中の電子の波動関数も周期性を有するため、ブロッホの定理(Bloch theorem)
から、 
    rrk, rk kn ue
i                                 (2-13) 
と表される。ここで、u kは結晶格子における電子の周期関数である。u kのフーリエ展開と
そのフーリエ係数はそれぞれ次のようになる。 
    
b
bk
b rGGr
i
eAu                               (2-14) 
   


Ω
i
rdeu
Ω
A 3kb
b
1 rG
rG                         (2-15) 
また、式(2-14)を式(2-13)に代入すると次式を得る。 
         
b
b
b
b
b
bn
rGkrGrk
GGrk,
iii eAeAe            (2-16) 
以上をまとめると、外殻電子のエネルギーEn求めるためには、次の 3 つの式を解けばよ
い。 
       rk,krk,r nnnps
2
2
2
 EV
m











                (2-17) 
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      
b
b
bn
rGk
Grk,
i
eA                         (2-18) 
    
a
a
apsps
rG
Gr
i
eVV                             (2-19) 
式(2-17)に式(2-18), (2-19)を代入すると、 
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(2-20) 
となる。ここで、両辺に   rGk  c
1 i
e
Ω
を掛け、単位胞内で積分すると、 
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rGG
rGGGrGG
Gk
GGGGk

  (2-21) 
となる。積分項において、逆格子ベクトルの性質を利用すると、次式が成立する[9]。 
 
nmΩ
i
rde
Ω
,
rGG 
 3nm1                            (2-22) 
式(2-22)を適用することにより、式(2-21)は次のようになる。 
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
 



   (2-23) 
式(2-23)はフーリエ展開したシュレーディンガー方程式である。また、式(2-23)を行列式で
表すと、 
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           (2-24) 
ここで、 
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


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a bc
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2
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2
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GG
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
                             (2-25) 
となる。式(2-24)の固有値解が結晶中の任意の波数ベクトル k における電子エネルギーに相
当する。したがって、第一ブリルアンゾーン内の各波数ベクトルに対するエネルギー固有
値を求めることにより、結晶のエネルギーバンド構造を決定することができる。ただし、
結晶構造によって逆格子ベクトル G や擬ポテンシャル項の形が異なる。そこで、次の節で
は、ウルツ鉱構造に対する経験的擬ポテンシャル法と III 族窒化物半導体のエネルギーバン
ド構造の計算結果について述べる。 
 
 
2-1-3 ウルツ鉱構造における経験的擬ポテンシャル法 
 
GaN などの III 族窒化物半導体はウルツ鉱構造あるいは閃亜鉛鉱構造を有するが、ウルツ
鉱構造の方が、閃亜鉛鉱構造に比べて、エネルギー的に安定である。図 2-2 にウルツ鉱構造
GaN の結晶構造を示す。ここで、右図は各水平面での格子原子(Ga)の位置を示し、また、a, 
c はそれぞれ c 軸に垂直および平行方向の格子定数、l, m, そして n は結晶内の基本並進ベ
クトルである。ここで、基本並進ベクトルは 
 
 c
aa
a
,,n
,,m
,,l
00
0
2
3
2
00











                                 (2-26) 
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          図 2-2 ウルツ鉱構造 GaN の結晶構造 
 
 
であり、単位体積 V は 
  caV 2
2
3
 nml                             (2-27) 
となる。また、基本逆格子ベクトル l*, m*, n*は、それぞれ、 
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l
m
n
a
c
Ga
N
m
l
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で与えられる。 
したがって、逆格子ベクトル G は次式のように表される。 

 nmlG 321 AAA                               (2-29) 
ここで、A1, A2, A3は整数である。球対称の原子を充填した理想的な構造であるとき、格子
定数の軸率は ac 3/8 となることを考慮すると、逆格子ベクトル長さは短い順に次のよう
に分けられる。 
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G
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G
             (2-30) 
ここで、左辺( )内の数字は G の長さを意味し、また、G の長さは  22 aπ / で規格化した。 
図 2-3 にウルツ鉱構造 GaN の単位胞を示す。ここで、r1, r2, r3, r4は単位胞内に存在する各
原子の位置ベクトルである。GaN の場合、単位胞内には、各々2 個の Ga (r1, r3)と N (r2, r4)
原子が含まれる。ここで、r 2, r 3の原子の中心を基準点とすると、それぞれの位置ベクトル
は、 
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                    (2-31) 
となる。ここで、 cu
8
3
 である。したがって、ウルツ鉱構造結晶の擬ポテンシャル V psのフ
ーリエ係数は、4 つのポテンシャルを考慮して、 
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          図 2-3 ウルツ鉱構造 GaN の単位胞 
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     (2-32) 
として表される。ここで、オイラーの公式(Euler's formula)を適用すると、式(2-32)の右辺第
1 項は、 
       
 
Ω
i
Ω
ii rdeV
Ω
irdeV
Ω
e 3111
3
1
1
sincos
1
1 rGrGrG rGrGG      (2-33) 
となる。さらに、     11 sincos rGrG  i に対して、式(2-29), (2-31)を代入すると、 
l
m
n
m
l
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N
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r2
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となり、式(2-34)の右辺第 1 項、第 2 項はそれぞれ、 
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となる。したがって、式(2-32)の右辺第 1 項は、最終的に次式となる。 
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(2-37) 
ここで、 

 
Ω
i rdeV
Ω
V 311
1 rG                               (2-38) 
である。また、同様の計算によって、式(2-32)の右辺第 2, 3,および 4 項はそれぞれ、 
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 (2-41) 
ここで、 
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である。以上の結果から、式(2-32)は次式のように、 
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ここで、 
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としてまとめることができる。ここで、経験的擬ポテンシャル法では、式(2-46)と式(2-47)
の擬ポテンシャルのフーリエ成分 Vps
s
(対称成分)と Vps
a
(非対称成分)に対して、実験結果を再
現できる数値を適用する。そして、通常、式(2-30)で示した逆格子ベクトルの長さごとに、
対称成分 Vps
sと非対称成分の Vps
aの値(擬ポテンシャルパラメータ)をそれぞれ定義する。式
(2-45)および定義したパラメータを式(2-25)のポテンシャル項に代入し、式(2-24)の固有値解
を求めることにより、任意の波数ベクトルに対する電子のエネルギーが得られる。ただし、
式(2-24)から分かるように、求めるべき行列は無限次元であるため、直接的な数値計算は困
難である。しかし、経験的擬ポテンシャル法では、比較的少ない次元を考慮した場合でも、
固有値解が収束することが特徴である。実際に、147×147 程度の行列を用いることにより、
十分な収束結果が得られる。一方、擬ポテンシャルパラメータの対称成分と非対称成分に
ついては、それぞれ 15 のパラメータを考慮することにより、エネルギー固有値を計算する
ことが可能である。表 2 に、ウルツ鉱構造 GaN の擬ポテンシャルパラメータを示す[6]。こ
こで、ポテンシャルの単位はリュードベリである。 
[eV]613[Ry]1 　.                                    (2-48) 
以上のような計算方法を用いることにより、半導体のエネルギーバンド構造を計算する
ことができる。経験的擬ポテンシャル法によって計算した窒化物半導体 GaN, InN と AlN の
エネルギーバンド構造を以下に示す。 
 
 
(i) ウルツ鉱構造 GaN のエネルギーバンド構造 
図 2-4 に(a) ウルツ鉱構造 GaN のエネルギーバンド構造と(b) 第一ブリルアンゾーンを示
す。ここで、伝導帯の最下点をエネルギーの基準(E=0)とした。図 2-4 (a)において、数字は
バンド指数を意味する。伝導帯では、各波数ベクトルに対して低いエネルギー状態から順
にバンド指数 1, 2, …, 6 とし、一方、価電子帯では、高いエネルギー状態から順にバンド指
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数 1, 2, …, 6 とした。また、ここまでは、エネルギーEn は波数ベクトルの関数のみで示さ
れてきたが、(2-1-5)節以降では、バンド指数も関数として含める。すなわち、 
   k,k ciEE                                      (2-49) 
として表現する。ここで、ic は伝導帯内のバンド指数であり、価電子帯の場合は ivとする。
また、図 2-4 (a)中の横軸は対称性の高い波数ベクトルの点を表している。これら対称性の高
い点は図 2-4 (b)で示される点に対応している。計算において、Oğuzman らが報告した擬ポ
テンシャルパラメータを用いたので[6]、彼らの計算と同様に、伝導帯のエネルギーを 0.92 eV
価電子帯側へシフトさせた。これは電子の有効質量が実験値と合うように擬ポテンシャル
パラメータが決定されており、エネルギーバンドギャップの値も実験値と合うようにする
ための調整である。この結果、有効質量は 0.2、Г 点のバンドギャップは 3.4 eV が得られた。
また、図 2-5 に運動量空間内の(a) kx-ky平面上および(b) kx-kz, ky-kz 平面上の伝導帯中のバ
ンド指数 1 の電子エネルギー分布を示す。kx-ky 平面上のエネルギー分布では、点を中心
として、エネルギーが円状に広がることが分かる。一方、kx-kz, ky-kz 平面では、楕円状に
広がるエネルギー分布が確認できる。つまり、ウルツ鉱構造 GaN は点近傍で面方位依存性
を有する。また、図 2-4 (b)に示した BZ 内の三角柱に沿って、エネルギー分布が対称である
ことが図 2-5 で確認できる。この三角柱が対称性を考慮した場合の最小還元領域に相当する。 
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表 2-1 GaN の擬ポテンシャルパラメータ[6] 
|G|
2
 
















2
2
a
π
 V 
s
 [Ry] V 
a
 [Ry] 
4
3
 0 0 
-0.38 0 
-0.34 0.26 
-0.28 0.25 
-0.09 0.16 
4
3
6  0 0 
0.04 0 
12
5
9  
0 0 
3
2
10  
0.08 0.06 
11 
0.06 0 
12
5
11  
0.06 0.016 
12  
0.055 0.014 
3
2
13  
0 0.012 
3
2
14  
0.05 0.01 
0 0.01 
3
2
2  
3  
12
5
3  
3
2
5  
8  
4
3
8  
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      図 2-4 (a) 経験的擬ポテンシャル法によるウルツ鉱構造 GaN の 
エネルギーバンド構造と(b) 第一ブリルアンゾーンと対称性の 
高い波数ベクトルの点 
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(b) 
 
          図 2-5 運動量空間内の(a) kx-ky平面上および(b) kx-kz, ky-kz 平面上の 
伝導帯中のバンド指数 1 の電子エネルギー分布 
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図 2-6 に運動量空間内の(a) kx-ky平面上および(b) kx-kz, ky-kz 平面上の伝導帯中のバンド
指数 2 の電子エネルギー分布を示す。バンド指数 2 においても、kx-ky平面のエネルギー分
布では、点を中心とした円状のエネルギー分布が確認できる。しかし、Г-A 方向では、ほ
ぼ一定のエネルギー分布であった(図 2-6 (b))。また、バンド指数 2 では、図 2-6 (a)から分か
るように、六角形の頂点(すなわち、K 点)の波数ベクトルが最も高いエネルギーを示すこと
が分かった。 
 
(ii) ウルツ鉱構造 InN のエネルギーバンド構造 
ウルツ鉱構造 InN の擬ポテンシャルパラメータを記した報告例がなかったので、本研究
では、ウルツ鉱構造 InN の擬ポテンシャルパラメータを独自に決定した。導出する際、計
算したエネルギーバンド構造の有効質量とバンドギャップがそれぞれ実験値の有効質量
(0.1)とバンドギャップ(0.7 eV)を再現できることに重点を置いた[10]。また、InN のパラメー
タは、ウルツ鉱構造 GaN の擬ポテンシャルパラメータを軸にして、GaN の各パラメータを
調整することにより決定した。調整する度にバンド構造の計算を行い、計算結果の有効質
量とバンドギャップが 0.1 と 0.7 eV を同時に満たすまで調整を繰り返した。また、GaN の
バンド構造の計算で行った伝導帯のエネルギーバンド構造を 0.92 eV価電子帯側へシフトす
る操作は維持したままである。導出したウルツ鉱構造 InN の擬ポテンシャルパラメータを
表 2-2 にまとめる。また、図 2-7 にウルツ鉱構造 InN のエネルギーバンド構造を示す。ここ
で、エネルギーの基準は InN の伝導帯の最下点とした。計算結果は 0.1 の有効質量と 0.7 eV 
のバンドギャップを示した。 
 
(iii) ウルツ鉱構造 AlN のエネルギーバンド構造 
ウルツ鉱構造 AlN についても、ウルツ鉱構造 InN の場合と同様に、擬ポテンシャルパラ
メータを記した報告例が見当たらなかった。そのため、ウルツ鉱構造 AlN の擬ポテンシャ
ルパラメータも InN と同様の方法で導出した。ここで、目標とした実測データは、有効質
量が 0.3、バンドギャップが 6.1 eV である[10]。AlN のバンド構造の計算においても、伝導
帯のエネルギーバンド構造を 0.92 eV 価電子帯側へシフトする操作は維持したままである。
表 2-3 に導出したウルツ鉱構造 AlN の擬ポテンシャルパラメータをまとめる。また、図 2-8
にウルツ鉱構造 AlN のエネルギーバンド構造を示す。ここで、エネルギーの基準は AlN の
伝導帯の最下点とした。計算結果は 0.3 の有効質量と 6.1 eV のバンドギャップを示した。
AlN は、InN や GaN に比べて、より大きなバンドギャップを有するが、伝導帯中の最下点
の点と L-M 間に存在する谷の底とのエネルギー差、あるいは点と K 点のエネルギー差に
ついては、AlN のものが InN や GaN のものに比べ、小さいことが分かった。 
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(b) 
 
          図 2-6 運動量空間内の(a) kx-ky平面および(b) kx-kz, ky-kz 平面上の 
バンド指数 2 のエネルギー分布 
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表 2-2 InN の擬ポテンシャルパラメータ 
|G|
2
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




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

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


2
2
a
π
 V 
s
 [Ry] V 
a
 [Ry] 
4
3
 0 0 
-0.35 0 
-0.255 0.21 
-0.22 0.175 
-0.06 0.12 
4
3
6  0 0 
0.025 0 
12
5
9  
0 0 
3
2
10  
0.04 0.03 
11 
0.03 0 
12
5
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3
2
13  
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3
2
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3
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4
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表 2-3 AlN の擬ポテンシャルパラメータ 
|G|
2
 
















2
2
a
π
 V 
s
 [Ry] V 
a
 [Ry] 
4
3
 0 0 
-0.37 0 
-0.325 0.265 
-0.3 0.25 
-0.08 0.17 
4
3
6  0 0 
0.105 0 
12
5
9  
0 0 
3
2
10  
0.12 0.01 
11 
0.09 0 
12
5
11  
0.08 0.016 
12  
0.075 0.014 
3
2
13  
0 0.012 
3
2
14  
0.07 0.01 
0 0.01 
3
2
2  
3  
12
5
3  
3
2
5  
8  
4
3
8  
 32 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
      図 2-7 ウルツ鉱構造 InN のエネルギーバンド構造 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
      図 2-8 ウルツ鉱構造 AlN のエネルギーバンド構造 
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(iii) 三元混晶半導体のエネルギーバンド構造 
AlGaN, InGaNあるいはAlInNといった III族窒化物半導体の三元混晶系に対するエネルギ
ーバンド構造の計算において、その擬ポテンシャルパラメータは仮想結晶近似(virtual crystal 
approximation)を考慮して、2 元素半導体各々の擬ポテンシャルパラメータを用いることによ
り決定した[11]。例えば、AlGaN の場合、AlN と GaN の擬ポテンシャルパラメータを線形
補間する。すなわち、AlxGa1-xN の擬ポテンシャルパラメータ, V
 s
, AlGaNおよび V
 a
, AlGaNはそ
れぞれ、 
       GVxGxVGV GaNsAlNsAlGaNs 1                 (2-50) 
       GVxGxVGV GaNaAlNaAlGaNa 1                 (2-51) 
で与えられる。図 2-9 に計算した AlGaN についての伝導帯のバンド指数 1 のエネルギーバ
ンド構造を示す。ここで、計算した AlGaNは Al組成が低い順に GaN(赤),  Al0.25Ga0.75N( 緑), 
Al0.25Ga0.25N(青), Al0.75Ga0.25N(紫), AlN(黒)である。線形補間した擬ポテンシャルパラメータ
に基づいてバンド計算を行った場合、計算したバンド構造も線形的に変化する。この傾向
は、Ando らが比較した GaN と AlGaN のエネルギーバンド構造の計算結果と一致する[12]。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
                    図 2-9 AlGaN のエネルギーバンド構造 
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2-1-4 フルバンド構造計算のプログラム 
 
 ここでは、経験的擬ポテンシャル法に基づいたエネルギーバンド構造の計算プログラム
について述べる。図 2-10 にフルバンド構造計算のプログラムのフローチャートを示す。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 2-10 フルバンド構造の計算プログラムのフローチャート 
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フローチャートについての説明を以下に示す。n は計算する電子状態の数, knは波数ベクト
ル, Enは電子エネルギー, offset は基準エネルギーである。 
 
(i) 擬ポテンシャルパラメータや格子定数などの物理パラメータと逆格子ベクトルの読み
込みを行う。 
 
(ii) 読み込んだ擬ポテンシャルパラメータと逆格子ベクトルを用いて、式(2-24), (2-25)で示
した行列式の非対角要素( bc  のときの成分)を決定する。 
 
(iii) 波数ベクトル k = 0 (Г 点)を初期の電子状態として設定する。 
この設定は、エネルギーの基準点(プログラム中 ”offset”)を定義するために行う。本研究
では、エネルギーバンド構造(図 2-4(a), 2-7, 2-8)およびエネルギー分布(図 2-5, 2-6)のように、
伝導帯の最下点を基準(すなわち、E=0)とした。この場合、offset は固有値計算で求めたエ
ネルギー固有値の 9 行目の値に設定する。 
 
(iv) 定義した波数ベクトルに対する固有値計算を行う。 
(iv*
1
) 式(2-24)と(2-25)で示した行列式の対角要素( bc  のときの成分)を決定する。 
(iv*
2
) (ii)および(iv*1)の操作で定義した行列式要素の非対角要素と対角要素を用いて、固有
値計算を行う。固有値計算の手法は数値計算プログラム[13]を参照した。 
 
(v) 第一ブリルアンゾーン内の任意の波数ベクトルに対して、(iv)の操作を繰り返す。例え
ば、図 2-4 (a)で示したバンド構造のプロットを得るためには、波数ベクトル knを(a) A-L, (b) 
L-M, (c) M-Г, (d) Г-A, (e) A-H, (f) H-K, (g) K-Г 間でそれぞれ離散的に選択し、それぞれの波
数ベクトルに対して固有値計算を行う。ここで、選択した波数ベクトルは、(a) A-L, (b) L-M, 
…, (g) K-Г 間をそれぞれ 100 分割したものに相当する。計算したエネルギー固有値と波数
ベクトルをプロットすることで図2-4 (a)で示したバンド構造を描くことができる。ここで、
対称性の高い点に対する波数ベクトルはそれぞれ次の通りである。 
  





























0
3
1
,
3
1
:K
2
1
3
1
,
3
1
:H00,0:Γ
00,
3
1
:M
2
1
0,
3
1
:L
2
1
00,:A
,,,,,
,,,,,
            (2-52) 
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2-1-5 電子の状態密度 
 
エネルギーバンド構造に加えて、状態密度は(2-2)節で説明する散乱確率を計算するために
必要である。状態密度は微小エネルギー領域 δE に存在する電子状態数として定義される物
理量である。状態密度の計算は、経験的擬ポテンシャル法で計算したエネルギーバンド構
造を用いることにより、次式のように表される[14]。 
     
k i
iEEδ
N
V
ED
c
c
a
k,                        (2-53) 
ここで、D は状態密度、V は固体の体積、 Naは第一ブリルアンゾーンの単位体積あたりの
原子数である。図 2-11 (a)に計算したウルツ鉱構造 GaN の状態密度の電子エネルギー依存性
を示す。GaN の状態密度(DOS)は 2 eV 付近で急激に増加する。伝導帯の 6 つのバンド指数
を考慮した場合、状態密度のピーク値は 6.6 eV において 5.2×1022 cm-3eV-1である。また、図
2-11 (b)に各バンド指数に対する規格化した状態密度のエネルギー依存性を示す。規格化し
た状態密度(Dnor)は、式(2-54)によって計算される各バンド指数(ic)の状態密度を、式(2-53)で
計算した状態密度で割ることによって決定される(式(2-55))。 
     
k
iEEδ
N
V
EiD k,, c
a
c                         (2-54) 
   
 ED
EiD
EiD
,
, ccnor                                  (2-55) 
図 2-11 (b)に示されるように、各電子エネルギーで支配的な Dnorはエネルギーの増加に伴っ
て、高いバンド指数へ移る。例えば、3 eV 以下では、バンド指数 1 の Dnorが支配的な電子
状態である。一方、5-6 eV では、バンド指数 2 の Dnorが支配的な電子状態であることが分
かる。 
 37 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
(a) 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
(b) 
        図 2-11 (a) 計算したウルツ鉱構造 GaN の状態密度のエネルギー依存性と 
(b) バンド指数ごとの規格化した状態密度のエネルギー依存性 
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2-2 散乱確率 
 
2-2-1 はじめに 
 
 電子が結晶内を運動するとき、フォノン振動や不純物原子などの影響を受け、その電子
状態を変化させる。そのため、電子輸送解析およびデバイス解析を行う上で、散乱機構も
エネルギーバンド構造と同様に重要な物理パラメータである。たとえば、GaN を異種基板
上に結晶成長したときに生じる欠陥に関連した転位散乱を考慮するか否かにより、実験結
果の解釈に大きな違いがあることが指摘されている[15]。ここでは、各散乱機構について、
遷移確率をエネルギーバンド構造および状態密度を用いて計算する手法を述べる。特に、
フルバンド構造を考慮することによって、正確な計算が可能となる衝突イオン化過程につ
いて詳しく記述する。 
 
 
2-2-2 有極性光学フォノン散乱 
 
III 族窒化物半導体(GaN, AlN など)の単位胞内には異種の原子が存在する(GaN の場合は
Ga と N 原子)。そのため、隣接した原子が交互に反対方向に変位する光学振動を起こしたと
き、相対変位による分極が誘起される。この光学モードのフォノン散乱を有極性光学フォ
ノン散乱という。低電界下で、有極性光学フォノン散乱が最も支配的な散乱機構である[16]。
また、異方性を有するウルツ鉱構造結晶の場合、光学フォノン散乱は縦方向(LO- like)と横
方向(TO-like)の光学フォノンモードに分けられる。本論文では、両光学フォノンモードを考
慮する。この散乱機構によって波数ベクトル k が k’に遷移する確率 S POPはフェルミの黄金
律により、 
          
      













2
1
2
12
2
1
2
12
c
2
cc0
2
0cc
2
cc0
2
cPOP
NiDiiIC
π
NωiEiEδiiIC
π
iS
k','k','k,k'k,
k,k','k','k,k'k,k'k,,



  (2-56) 
として与えられる[17]。ここで、I0は k-k’の重なり積分、N はフォノンの占有数、C は電
子-フォノン相互作用結合係数、ħω0はフォノンエネルギーである。また、±の符号について、
+符号と－符号はそれぞれ、電子とフォノンの相互作用の放出過程および吸収過程に相当す
る。放出過程は電子がフォノンにエネルギーを与える過程であり、吸収過程は電子がフォ
ノンからエネルギーを受け取る過程である。また、状態密度(D)は、式(2-54)で示したバンド
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指数(ic)と波数ベクトル(k)に依存するものを適用する。また、k-k’の重なり積分 I0 は次のよ
うに表される。 
     
2
3
c
2
cc0
1

 Ω kki
rduu
Ω
iiI rrk','k,
','
              (2-57) 
ここで、式(2-14)の周期関数のフーリエ変換を用いることにより、式(2-57)を積分計算から
総和計算に置き換えることができる。結果として、式(2-57)は次式のようになる[17]。 
     
2
2
cc0  
x
AAiiI GG'k','k,                     (2-58) 
ここで、Aは式(2-24)の固有値計算で得られる固有ベクトルである。また、N は次式で与え
られる。 
1
0 1exp










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Tk
ω
N
B

                (2-59) 
ここで、 Bk はボルツマン定数、T は格子温度である。また、縦方向(LO-lile)と横方向(TO-like)
に対する結合係数 CLO-like と C
TO-likeはそれぞれ、 
 
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
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k'k
k'k,

        (2-61) 
で与えられる[18]。ここで、θ は c 軸方向と波数ベクトル(k − k’)が成す角、ω
LOと ω TOはそ
れぞれ縦方向と横方向のフォノン周波数、 L と ZL はそれぞれ c 軸に垂直方向と平行方向
の縦方向のフォノン周波数、 Tω と zTω はそれぞれ c 軸に垂直方向と平行方向の横方向のフ
ォノン周波数、 ε と
0
ε はそれぞれ c 軸に垂直方向の高周波および低周波の比誘電率、

zε と
0
zε はそれぞれ c 軸方向の高周波および低周波の比誘電率である。表 2-4 に計算に用いたこれ
らのパラメータの値をまとめて示す。また、フォノンエネルギーħω0は縦方向と横方向に対
してそれぞれ次式で与えられる。 
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   θcosθsin 22 L22ZL220  ωωω   : 縦方向              (2-62) 
   θcosθsin 22T22ZT220  ωωω   : 横方向              (2-63) 
表2-4 計算に用いたGaNの有極性光学フォノン散乱に対するフォノンエネルギー[17]
と誘電率[19] 
 
 
 
 
 
 
 
図 2-12 に(a) 縦方向と(b)横方向についての有極性光学フォノン散乱確率のエネルギー依存
性を示す。縦方向の有極性光学フォノン散乱は横方向の散乱に比べて、約 3 桁高い遷移確
率を有し、吸収過程よりも放出過程が支配的であることが確認できる。また、2 eV 以上の
電子エネルギーでは、散乱確率が広がりを示すことが分かる。この散乱確率の広がりは遷
移前の波数ベクトル k に依存して生じる。電子状態(ic, k)の電子が有極性光学フォノン散乱
(放出過程)を起こすには、 
    0cc ωiEiE  k,k','                         (2-64) 
を満足する電子状態(ic’, k’)があればよい。したがって、同一エネルギー上の電子状態を比較
した場合、各々の電子が有極性光学フォノン散乱過程によって遷移する可能性のある電子
状態(ic’, k’)の数は等しいはずである。しかし、電子状態(ic, k)の違いは式(2-58)で表される重
なり積分や式(2-60), (2-61)で与えられる結合係数に含まれる|k−k’|2あるいはθを変化させる。
このため、計算した散乱確率は波数ベクトル k に依存する。結果として、計算した散乱確
率は各エネルギーで広がりを示した。ただし、2 eV 以下の電子エネルギーでは、遷移確率
広がりは小さい。この理由は、2 eV 以下の電子は、放物線性の高い Г 谷のみに存在するた
めである(図 2-4 (a))。ただし、図 2-5(a)と(b)の比較で確認できたように、Г 谷にもわずかな
面方位依存性があり、これが、2 eV 以下で散乱確率がわずかに広がりを示す理由である。 
0
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(b) 
        図 2-12 計算したウルツ鉱構造 GaN の(a)縦方向および(b)横方向についての 
有極性光学フォノン散乱確率のエネルギー依存性 
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2-2-3 変形ポテンシャル散乱 
 
半導体のエネルギーバンド構造は原子の周期性とそのポテンシャルの大きさに強く依存
する。そのため、結晶(格子)が変形するとエネルギーバンド構造も変化する。このようなポ
テンシャルの局所的な変形は電子に影響を及ぼす。このときの散乱を変形ポテンシャル散
乱という。この散乱過程は光学フォノンモードと音響フォノンモードをもつ。光学フォノ
ンモードは無極性光学フォノン散乱と呼ばれ、一方、音響フォノンモードは音響フォノン
散乱と呼ばれる。無極性光学フォノン散乱によって波数ベクトル k の電子が k’ の電子状態
に遷移する確率 S DPは 
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π
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k','k','k,
k,k','k','k,k'k,, 
    (2-65) 
として与えられる[20]。ここで、 は結晶の密度,  は光学フォノン周波数, DPは光学モー
ドの変形ポテンシャルである。計算では、フォノン周波数と変形ポテンシャルについて、
それぞれ、0, ΔDP=13.2×10
8
 eV/cmとした[21]。 
また、音響フォノン散乱については、音響フォノンエネルギーが Bk Tより小さく、遷移前
後で電子エネルギーの変化がないと仮定する。この場合、音響フォノン散乱機構の放出過
程と吸収過程の区別はなくなる。音響フォノン散乱によって波数ベクトルkの電子がk’ の電
子状態に遷移する確率S ACは次式で与えられる[22]。 
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       (2-66) 
ここで、ΔAPは音響モードの変形ポテンシャル, s は固体中の音速、V は固体の体積、N aは音
響フォノンの占有数である。音響モードの変形ポテンシャルについて、ΔAP=10.1 eV とした
[23]。また、音響フォノンの占有数 N aは 
1
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で与えられる。図 2-13 に(a) 無極性光学フォノン散乱確率および(b)音響フォノン散乱のエ
ネルギー依存性を示す。変形ポテンシャル散乱では、無極性光学フォノン散乱が、音響フ
ォノン散乱に比べて高い散乱確率を示すことが分かる。また、無極性光学フォノン散乱に
おいても、有極性光学フォノン散乱の場合と同様に、放出過程が吸収過程より 1 桁以上高
い散乱確率を示した。ここで、図 2-12 (a)に示した有極性光学フォノン散乱の放出過程(SPOP)
と図 2-13 (a)に示した無極性光学フォノン散乱の放出過程(SDF)を比較すると、2 eV 以下の電
子エネルギーのとき、SDF <SPOPとなり、一方、2 eV 以上の場合、SDF >SPOPとなる。すなわ
ち、高エネルギー領域の電子-フォノン相互作用は無極性光学フォノン散乱が支配的な散乱
機構であることが分かった。また、変形ポテンシャル散乱でも、2 eV 以上の電子エネルギ
ーで、散乱確率が広がりを示した。遷移確率が広がりを示す理由は有極性光学フォノン散
乱の場合と同様である。 
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(b) 
        図 2-13 計算したウルツ鉱構造 GaN の(a) 無極性光学フォノン散乱確率 
および(b)音響フォノン散乱確率のエネルギー依存性
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2-2-4 圧電ポテンシャル散乱 
 
 ダイヤモンド構造や閃亜鉛鉱構造の半導体では、結晶がひずみを受けると分極を生ずるこ
と(圧電性)がある。この圧電性によるポテンシャルは結晶の格子振動に付随して起こり、電
子はこのポテンシャルによって散乱される。一方、ウルツ鉱構造半導体は結晶ひずみを伴
わなくとも、分極を有している(自発分極)。特に、窒化物半導体は非常に強い自発分極を示
すため、圧電ポテンシャル散乱を考慮することは重要である。ウルツ鉱構造半導体につい
ての圧電ポテンシャル散乱の散乱確率は 
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    (2-68) 
として表される[24]。ここで、 2avK は電子機械結合係数, 
*は有効比誘電率である。また、 2avK
は次式で与えられる。 
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ここで、c L, c Tは弾性定数であり、e 15, e 31, e 33は圧電定数である。表 2-5 にウルツ鉱構造
GaN に対する弾性定数および圧電定数をまとめる。 
 
表 2-5 GaN の弾性定数および圧電定数[25] 
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図 2-14に計算したウルツ鉱構造GaNの圧電ポテンシャル散乱確率のエネルギー依存性を示
す。圧電ポテンシャル散乱は、光学フォノン散乱に比べ、全エネルギーに亘って散乱確率
が低い。そのため、圧電ポテンシャル散乱は支配的な散乱機構ではない。しかしながら、
圧電ポテンシャル散乱は音響フォノン散乱と同等の散乱確率を示すことから、電子のドリ
フト速度や移動度に影響を及ぼすはずである。また、理想的な結晶を仮定した場合でも、
ウルツ鉱構造結晶では自発分極が維持されるので、圧電ポテンシャル散乱を無視すること
は適切ではないと考えられる。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
        図 2-14 計算したウルツ鉱構造 GaN の圧電ポテンシャル散乱確率の 
エネルギー依存性 
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2-2-5 イオン化不純物散乱 
 
結晶内にドナーやアクセプタの不純物原子が存在し、これらがイオン化している場合、
そのクーロン力によって電子は散乱される。これがイオン化不純物散乱である。イオン化
不純物散乱は低温かつ低電界下で、支配的となる散乱機構である。イオン化不純物散乱に
対する散乱確率は Brooks-Herring 近似によって計算される[26]。電荷 ze における実空間上の
クーロンポテンシャルを Viとすると、 
 
r
r
4
2
i
ze
V                                        (2-70) 
と表される。ここで、ε は誘電率、r は不純物の位置である。いま、遮蔽されたクーロンポ
テンシャルを仮定すると、デバイの遮蔽距離 Dは次式で与えられる。 
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ここで、n は電子密度、q Sは遮蔽距離の逆数である。個々のイオン化不純物に対するクーロ
ンポテンシャルをフーリエ変換すると[24]、 
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が得られる。ここで、q =|k’− k|である。結晶の単位体積あたりに NI個のイオン化不純物が
存在するとき、そのポテンシャルのフーリエ係数は 
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となる。したがって、イオン化不純物散乱に対する散乱確率は次式で与えられる。 
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ここで、nIは不純物濃度(nI =NI/)である。図 2-15 に計算したウルツ鉱構造 GaN のイオン
化不純物散乱確率のエネルギー依存性を示す。ここで、不純物濃度は 1×1017 cm-3とし、不
純物原子が全てイオン化したものとして散乱確率を求めた。イオン化不純物散乱は電子の
エネルギーにほとんど依存しないことが分かる。また、室温では、イオン化不純物散乱は
光学フォノン散乱に比べて、3 桁以上小さい散乱確率を示す。 
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2-2-6 転位散乱 
 
 現在の GaN 系デバイスに用いられる主な基板材料はサファイア, SiC あるいは Si である。
これら異種の材料を基板として用いた場合、結晶には格子不整合が生じる。サファイア, SiC
あるいは Si 基板それぞれと GaN の間で生じる不整合率は 14[27], 3.4[28], 17%[29]であると
の報告がなされている。この不整合は結晶中に高密度の転位欠陥を引き起こす。そして、
この転位は電子に対してアクセプタ型の不純物に似た作用をもたらすということが報告さ
れている[30]。このとき、転位散乱の散乱確率は次式で与えられる[31]。 
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ここで、 k' は a 面上の波数ベクトル成分( yx k'k'k'  )、n disは転位密度、f は占有トラッ
プ比、c は c 軸に垂直方向の格子定数、D 2は c 軸に垂直方向の 2 次元状態密度である。転位
散乱において、遷移前後で、結晶表面に垂直方向の波数ベクトルは保存される。図 2-16 に
計算したウルツ鉱構造 GaN のイオン化不純物散乱確率のエネルギー依存性を示す。ここで、
転位密度は 1×1011 cm-2とした。式(2-75)の転位散乱確率はアクセプタ型の不純物に似た作用
として定義されているので、転位散乱もまた、イオン化不純物散乱と同様に、電子のエネ
ルギーにほとんど依存しない。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
        図 2-16 計算したウルツ鉱構造 GaN の転位散乱確率のエネルギー依存性 
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2-2-7 衝突イオン化 
 
 高電界下における電子の運動を考える上で、衝突イオン化過程は重要な現象のひとつで
ある。衝突イオン化は高電界領域に存在する電子がバンドギャップ以上の十分に高いエネ
ルギーをもった場合に起こりうる散乱過程である。そして、衝突イオン化過程が生じた場
合、新たな電子-正孔対が生成される。衝突イオン化過程が繰り返し生じたとき、過剰なキ
ャリアの発生、すなわち、アバランシェブレークダウンを引き起こす。したがって、デバ
イスの耐圧計算を行う上で、耐圧を決定する重要な物理現象のひとつである。衝突イオン
化過程は電子-フォノン相互作用とは違い、価電子帯中の電子の考慮を加える必要がある。
そこで、衝突イオン化の遷移過程を図 2-17 の模式図を用いて説明する。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 2-17 衝突イオン化過程の模式図 
 
図 2-17 において、状態 1 は衝突イオン化過程を起こす前の伝導帯中の電子状態、状態 2 は
衝突イオン化過程によって状態 1 の電子が遷移する伝導帯中の電子状態、状態 3 は衝突イ
オン化過程によって状態 4 の電子が遷移する伝導帯中の電子状態、状態 4 は衝突イオン化
過程を起こす前の価電子帯中の電子状態である。遷移前の状態では、状態 1 の電子はバン
ドギャップ(Eg)より高いエネルギーでなければならない。これは、状態 4 の電子にエネルギ
ーを与え、その電子を価電子帯から伝導帯へ励起させるためである。衝突イオン化が起こ
ると、状態 1 の電子はエネルギーを失うため、失ったエネルギーに相当する電子状態 2 へ
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移る。一方、状態 4 の電子は状態 1 から得たエネルギーに相当する電子状態 3 へ遷移する。
このとき、状態 3 に遷移した電子は新たなキャリア電子となり、さらに、状態 4 には正孔
ができる。このように、新たな電子-正孔対が発生する。ここで、衝突イオン化過程では遷
移前後で、電子エネルギーと運動量が同時に保存されなければならない。すなわち、次の 3
つの式を満たす電子の組み合わせに対してのみ、衝突イオン化過程が起こる可能性がある。 
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また、衝突イオン化の遷移確率は次式によって与えられる[32, 33]。 
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 ここで、k は波数ベクトル, E は電子のエネルギー, icはバンド指数, ħはプランク定数/2π, V
は単位体積, M は確率振幅(行列要素)である。添え字は図 2-17 で示した各電子状態に合わせ
て示している。式(2-77)で与えられる遷移確率は、状態 1 の電子について遷移可能な電子状
態の全ての組み合わせに対する遷移確率の和に相当する。また、確率振幅 M は直接過程 MD
と交換過程 MEに分けられ、次式で表される[32]。 
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          (2-78) 
ここで、I0は重なり積分、は誘電率、eは素電荷、 Dはデバイの遮蔽距離長、n0は電子キ
ャリア密度、G は逆格子ベクトル、q は運動量遷移(q = k1+ G1− k 2− G2)である。また、衝突
イオン化の遷移確率の計算では、ウムクラップ過程を含めた運動量保存則、 
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23421 Gkkkk                                  (2-79) 
を考慮した。 
図 2-18に計算したウルツ鉱構造GaNの衝突イオン化の遷移確率の電子エネルギー依存性
を示す。各点のシンボルは伝導帯の状態 1 の電子のバンド指数を表す。遷移の起こり始め
る(しきい値) エネルギーは 3.8 eVであり、バンドギャップ(3.4 eV)より大きいことが分かる。
この差はエネルギー保存と運動量保存則を同時に満たす必要があるという制限のためであ
る。3.4~3.8 eV のエネルギーをもつ電子が衝突イオン化を起こすためには、価電子帯中の電
子(-3.8~-3.4 eV)にエネルギーを与えて伝導帯に励起させるが必要があり、遷移後にこれらの
電子が取るべき終状態は伝導帯中の 0~0.4 eV の電子エネルギーに相当する状態でなければ
ならない。これらの電子エネルギーに相当する電子状態を 2-1-3 節で示したエネルギーバン
ド構造(図 2-4 (a))と比較すると、対応する状態 2 (0~0.4 eV), 状態 3 (0~0.4 eV) , 状態
4(-3.8~-3.4 eV)は Г 点近傍にのみ位置し、状態 1(3.4~3.8 eV)は Г 点付近に存在しないことが
分かる。このことから、状態 1(3.4~3.8 eV)の電子については、エネルギーと運動量保存則を
同時に満たすような電子状態が価電子帯に存在しない。そのために、3.4~3.8 eV の電子は衝
突イオン化が許されず、結果として遷移確率がゼロとなる。また、計算した遷移確率は 3.8 
eV 以上の電子エネルギーで 2-4 桁の範囲の広がりを示す。この非常に大きな広がりは次の
2 つの理由によって生じる。1 つ目の理由は遷移過程の可能な数が始状態 1 によって異なる
ことである。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
            図 2-18 衝突イオン化の遷移確率の電子エネルギー依存性 
1017
1013
1011
109
107
2 3
1015
114 5 6 7 8 9 10
rigorous model
band index
2
3
4
5
6
Energy  (eV)Im
p
a
c
t 
io
n
iz
a
ti
o
n
 t
ra
n
s
it
io
n
 r
a
te
(s
-1
)
 53 
遷移過程の可能な数が始状態 1 によって異なることを説明するために、同一エネルギー
上の異なる 2 つ始状態を例に挙げ、衝突イオン化の遷移過程を比較する。図 2-19 に (a) Г
点上の始状態と(b) M 点上の始状態それぞれの電子についての遷移過程を示す。ここで、横
軸は波数ベクトル M 点(-1/√3, 0, 0), Г 点(0, 0, 0), M 点(1/√3, 0, 0)に沿った波数ベクトルとし
て示した。丸印は始状態 1, 菱形印は終状態 2, 三角印は終状態 3, 四角印は始状態 4 であ
る。図 2-19 (a)と(b)において、実線で示した矢印は遷移過程の一例を示している。そして、
破線矢印は実線矢印の場合における終状態 2 と対称となる電子状態に遷移する場合を示し
ている。まず、Г 点上の始状態については、図 2-19 (a)のように、実線と破線、どちらの遷
移過程もエネルギーおよび運動量保存則を満たすので、衝突イオン化を起こすことが可能
である。一方、図 2-19 (b)では、M 点上の電子は実線の遷移についてはエネルギーおよび運
動量保存則を満たすが、破線については、価電子帯の電子が伝導帯に遷移する終状態が存
在しないため、衝突イオン化は起こらない。このように始状態 1 の電子状態によって、衝
突イオン化が可能な遷移過程の数が異なるため、各電子エネルギーで衝突イオン化の遷移
確率に広がりが生じる。衝突イオン化の遷移確率の広がりをもたらす理由の 2 つ目が、式
(2-79)で示した運動量遷移(q)である。式(2-78)から分かるように、q が小さいと遷移確率は高
くなる。そして、図 2-19 (a), (b)を比べると、点上の電子は運動量遷移の小さい衝突イオン
化過程をもつことが分かる。以上の理由から、点付近の電子は衝突イオン化の遷移確率が
高くなる。実際に、計算した遷移確率のエネルギー依存性(図 2-18)において、バンド指数
2~5 までのおのおののバンド指数に対する遷移確率の最大値は点上の電子で生じている。
以上の理由から、衝突イオン化過程を起こす状態 1 の電子に従って遷移確率は異なる値を
示し、したがって、同一の電子エネルギーで、遷移確率は広がりを示すことになる。 
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図 2-19 (a) Г 点上の始状態と(b) M 点上の始状態それぞれの電子についての 
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 式(2-77)を用いて計算した衝突イオン化の遷移確率は、フルバンド構造を考慮して決定し
た(以下、この計算を行ったモデルを“厳密モデル”と呼ぶ)。しかし、デバイス計算(あるいは
キャリア輸送計算の一部)に対して厳密モデルを直接適用すると、計算に要する時間が大き
く増加し、現実的ではない。そのため、一般には次式のような衝突イオン化の遷移確率を
エネルギーのみの関数に置き換えた簡略化したモデル(以下、“従来モデル”と呼ぶ)が用いら
れてきた。 
従来モデルでは、エネルギーに依存した衝突イオン化の遷移確率、すなわち、次式で定
義されるような、微小エネルギーごとに厳密モデルで決定した遷移確率に対して単純な平
均を行った遷移確率が使用される[34]。 
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式(2-80)の計算において、デルタ関数 δEは Kolnik らによって報告された方法を用いて計算
し[35]、微小エネルギー区間 δEは 0.01eV とした。分母は E と E+δE間のエネルギーに属す
る k の状態の総数を計算することに相当する。一方、分子は E と E+δE間のエネルギーに属
する k の状態のイオン化確率の総数に相当する。すなわち、式(2-80)はエネルギー間隔 δE
に属するすべての電子の衝突イオン化の遷移確率を平均した遷移確率を求めることになる。 
式(2-80)の右辺には、バンド指数が含まれている。しかし、総和を取ることによって、遷移
確率のバンド指数依存性は無視されることになり、結果として、 従来モデルの遷移確率(式
(2-80)の左辺)には、バンド指数が考慮されていない。図 2-19 の厳密モデルの計算結果で示
したように、遷移確率は波数ベクトルだけでなくバンド指数にも強く依存する。そのため、
バンド指数を無視した従来モデルでは、衝突イオン化の遷移確率の計算おいて、精度が劣
ることになる。 
 本研究では、従来モデルの問題点を改良する方法として、バンド指数を考慮し、より厳
密的な計算結果が得られ、かつ、現実的な計算時間の範囲内で計算結果を得ることができ
る新しいモデル(以下、“提案モデル”と呼ぶ)を提案する。 
提案モデルの遷移確率は次式で与えられる。次式で重要な点は、バンド指数の考慮が維持
されていることである。 
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ここで、デルタ関数を計算するための微小エネルギー区間 δEは、(2-80)式と同様に、0.01 eV
とした。(2-80)と(2-81)式の違いは総和の有無である。(2-81)式ではバンド指数を維持するた
めに、バンド指数に対する総和の処理を無視した。つまり、(2-81)式はそれぞれのバンド指
数に対して、エネルギー平均の処理を行うことにより、遷移確率を決定する。今回の計算
では伝導帯のバンド指数を 6 つまで考慮したので、衝突イオン化の遷移確率が 6 つのバン
ド指数各々で得られる。このため、デバイス解析などへ提案モデルを適用する場合、バン
ド指数ごとの遷移確率を取り入れることになるが、衝突イオン化過程の処理は従来モデル
の方法に、バンド指数の判定を行う処理を加えるのみでよい。そのため、提案モデルを用
いた場合でも、解析に要する時間は従来モデルを用いた場合と大差ないと考えられる。 
図 2-20に(a)提案モデルと(b)従来モデルで計算した衝突イオン化の遷移確率のエネルギー
依存性をそれぞれ示す。図 2-20 (a)において、丸, 四角, 三角, 菱形, バツ印は、それぞれバ
ンド指数 2, 3, 4, 5, 6 に対応している。各エネルギーにおける遷移確率の最大値は両モデル
ともエネルギーの増加に伴って増加することが分かる。しかし、提案モデルでは、遷移確
率が 6~9eV のエネルギー範囲でバンド指数によって広がりをもつことが分かる。提案モデ
ルと従来モデルの結果の違いを示すために、6~8 eV とそれ以外の電子エネルギーに分けて
比較する。まず、6 eV 以下と 9 eV 以上の電子エネルギー領域では、両モデルの遷移確率は
ほとんど同じエネルギー依存性を示す。すなわち、このエネルギー領域では、バンド指数
を考慮してもしなくても、遷移確率は同じである。これは、厳密モデルの結果において、6 
eV 以下では、バンド指数 2 と 3 の遷移確率が各々の電子エネルギーで同等の遷移確率の広
がりを示し、また、9 eV 以上では、バンド指数 5 と 6 の遷移確率が同じ広がりを示すため
である。一方、6~8 eV のエネルギー領域では、厳密モデルで求まる遷移確率がバンド指数
に強く依存することを反映して、提案モデルの遷移確率はバンド指数ごとに異なるエネル
ギー依存性を示す。例えば、6.5 eV では、バンド指数 2, 3, 4 の遷移確率がそれぞれ 5.8×109 s-1, 
1.9×10
11
, 3.6×10
10
 s
-1であり、遷移確率がバンド指数に違いによって 2 桁の広がりをもつ。一
方、従来モデルの計算では、6.5 eV での遷移確率が 5.9×1010 s-1である。つまり、6.5 eV の電
子エネルギーでは、従来モデルの遷移確率は提案モデルの遷移確率に比べて、バンド指数 3
については過小評価となり、バンド指数 2 と 4 については過大評価となる。以上のように、
遷移確率の結果においては、バンド指数を考慮する必要があり、従来モデルでは過大/過小
評価される可能性があることが分かった。 
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(b) 
図 2-20 (a) 提案モデルおよび(b)従来モデルで計算したウルツ鉱構造 
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2-3 まとめ 
 
 この章では、経験的擬ポテンシャル法に基づき、ウルツ鉱構造結晶に対するエネルギー
バンド構造の計算手法を述べた。また、擬ポテンシャル法を用いて計算した GaN, InN, AlN
のエネルギーバンド構造の計算結果を示した。InN と AlN の擬ポテンシャルパラメータに
ついて、有効質量とバンドギャップを再現するできるパラメータを本研究で導出した。ま
た、混晶半導体のバンド構造を決定する場合、その擬ポテンシャルパラメータは、仮想結
晶近似を考慮して、2 元素半導体各々の擬ポテンシャルパラメータを線形補間した値を用い
ることにより、問題なく計算できることが分かった。さらに、数値計算したバンド構造を
用いて決まる状態密度および各散乱機構の計算結果についても述べた。各散乱確率の結果
を比較すると、低い電子エネルギーでは、有極性光学フォノン散乱の LO モードの放出過程
が支配的であり、一方、高エネルギーでは、無極性光学フォノン散乱が支配的であること
が分かった。また、自発分極を有するウルツ鉱構造 GaN において、圧電ポテンシャル散乱
は音響フォノン散乱と同程度の散乱確率を有することが分かった。フルバンド構造を用い
て計算する衝突イオン化の遷移確率の厳密モデルの計算を示し、遷移確率のエネルギー依
存性について、詳細に議論した。また、厳密モデルを単純にエネルギー平均するという近
似によって得られる従来モデルの問題点を改良する方法として、バンド指数を考慮し、よ
り高精度な計算結果が得られ、かつ、現実的な計算時間の範囲内で計算結果を得ることが
できる新しいモデルを提案した。提案したモデルの結果を示すことで、従来モデルでは遷
移確率が過大/過小評価される可能性があることを示した。提案したモデルの実用性は第 3
章および第 4 の計算結果で議論する。
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第 3 章 フルバンド構造を用いた電子輸送解析 
 
3-1 はじめに 
 
この章では、キャリア輸送を記述するボルツマン輸送方程式(Boltzmann transport equation)
について述べる。ボルツマン輸送方程式の解法には、大別して、ボルツマン輸送方程式に
近似を施し簡略式として解く流体型(ドリフト・拡散型: drift-diffusion model)と、モンテカル
ロ法(Monte Carlo method)を用いてボルツマン輸送方程式を統計的に解く粒子型の 2 つの方
法がある。ドリフト・拡散型のシミュレーションでは、キャリアの挙動をマクロ量として
扱い、電流連続の式とポアソン方程式(Poisson equation)を解くことによって解を得る[1]。こ
の方法は低電界領域のデバイス解析には有効であるが、半導体の高次のバンド構造や高電
界効果を反映させることが困難である。このため、ドリフト・拡散型のシミュレータはナ
ノメートル級の微細寸法デバイスや高電圧下でのデバイス解析には適さない。一方、モン
テカルロシミュレーションでは、キャリアの散乱過程を個別に決定し、その走行過程を半
導体のバンド構造に基づき逐一追跡する[2]。そのため、このモデルでは、半導体の高次の
バンド構造や高電界効果を考慮することができる。しかし、電子を個別粒子（またはその
集合体）として扱うため、統計的な揺らぎが生じる。この影響を抑えるためには、多数の
粒子を用いると同時に、キャリアの輸送を長時間に亘って追跡する必要がある。したがっ
て、一般に、モンテカルロシミュレーションはドリフト・拡散型シミュレーションに比べ
て、膨大な計算時間を要する。窒化物半導体デバイスに期待される高周波あるいは高電圧
動作を正確に計算するためには、高電界効果を正しく扱う必要がある。そのため、本研究
では、ボルツマン輸送方程式の解法として、詳細なバンド構造に基づくキャリア輸送解析
が可能なモンテカルロ法を採用した。 
モンテカルロ法を用いた GaN の輸送解析は Littlejohn らによって初めて行われた[3]。彼
らの計算は、単一バンド構造のみが考慮したものであったが、GaN が 100 kV/cm の高電界
で 2×107 cm/s の高いピーク電子速度を有するという特徴を示した。Gelmont らは谷に U 谷
を加えた 2 つの非放物線性バンド構造を考慮したモデルを用いることにより、高電界下で
は、谷間散乱が支配的であることを示した[4]。Bhapkar と Shur は、より精度の高い多バン
ド構造モデルに基づいた計算を行うことにより、速度-電界特性における不純物濃度や温度
依存性を議論した[5]。しかし、非放物線性を取り入れた多バンド構造モデルを用いた場合
でさえ、バンド間の電子状態のエネルギーを正確に表現することはできない。さらには、
第 2 章で示したように、高次のエネルギー構造は複雑であり、有効な解析的表現は行われ
ていない。このため、数値計算した半導体のバンド構造を直接的に考慮する方法が利用さ
れ始めた。フルバンド構造を取り入れた輸送解析は Kolnik らによって行われた[6]。彼らは、
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閃亜鉛鉱構造とウルツ鉱構造 GaN それぞれについてフルバンド構造とそれを用いた電子輸
送特性の計算を行うことにより、ウルツ鉱構造結晶が、閃亜鉛鉱構造結晶に比べて、谷間
遷移が起こり始める電界が低いことや高次のバンド指数に電子が遷移しやすいことを示し
た。 
3-2 節では、モンテカルロ法に基づくボルツマン輸送方程式の計算手法を記述し、3-3 節
では、構築した電子輸送解析プログラムによって計算した窒化物半導体(GaN, InN, AlN)の速
度-電界特性を示す。また、第 2 章で示した衝突イオン化の提案モデルを用いることにより、
GaN の衝突イオン化係数を計算する。また、その結果を厳密モデルおよび従来モデルによ
る結果と比較して、提案モデルの優位性を示す。 
 
 
3-2 フルバンド電子輸送解析の計算手法と結果 
 
3-2-1 ボルツマン輸送方程式 
 
電子輸送の解析では電子の波動性を考慮する必要がある。しかし、電子のドブロイ波長
に対して、デバイス寸法が十分に大きい場合には、電子の波動性を無視した古典的な粒子
の輸送モデルであるボルツマン輸送方程式を用いることができる。ここでボルツマン輸送
方程式とは、粒子の分布関数に変化をもたらす全ての相互作用の下で、分布関数の時間変
化を記述した方程式であり、次式で表される[7]。 
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ここで、f はキャリアの分布関数、F はキャリアに働く力、ν はキャリアの速度、ħ はプラ
ンク定数である。また、f は、時刻 t において位置ベクトル r および波数ベクトル k をもつ
粒子数の割合を与える確率である。式(3-1)右辺の第 1, 2, 3 項は、(i)外力による分布関数の変
化, (ii)拡散による分布関数の変化, (iii)散乱による分布関数の変化にそれぞれ対応する。 
 
(i) 外力による分布関数の変化 
 いま、散乱がなく、電子濃度が一様で温度勾配もない無限に長い媒質に対して、電子に
電界や磁界などの外力 F を印加した場合を考えると、分布関数の時間変化は波数ベクトル k
のみで表すことができる。つまり、分布関数の位置ベクトルは一定としてよい。この場合、
時刻 t における電子の波数ベクトル k は、時間 Δt 後には、次式で表される波数ベクトル k’
に変化すると考えられる。 
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このときの分布関数は時刻 t+Δt における分布関数に等しいはずである。すなわち、 
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となる。ここで、 
t
F



k
                                           (3-5) 
である。そして、式(3-3)と式(3-4)を用いると、  
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となる。この分布関数の時間変化が式(3-1)右辺の第 1 項(ドリフト項)である。 
 
(ii) 拡散による分布関数の変化 
 電子濃度や温度に勾配がある結晶中では、電子がそれらの勾配の影響を受け運動し、そ
の位置を変える。このとき、電界や磁界などの外力 F がないと仮定すると、運動量による
分布関数の時間変化は無視でき、位置ベクトル r による時間変化のみを考慮すればよい。こ
の場合、時刻 t における電子が Δt 後に移動した位置 r’は 
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と表すことができる。また、このときの分布関数は時刻 t +t における分布関数と等しいは
ずである。すなわち、 
 ttftt
t
f ΔΔ 







 k,r,k,,
r
r                        (3-8) 
となる。式(3-8)の左辺をテーラー展開すると、 
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となる。ここで、 
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である。そして、式(3-8)と式(3-9)を用いると、 
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                (3-11) 
となる。この分布関数の時間変化が式(3-1)右辺の第 2 項(拡散項)である。 
 
(iii) 格子原子や不純物原子などに起因した散乱による分布関数の変化 
 分布関数は式(3-6)のドリフト項と式(3-11)の拡散項に加え、格子原子や不純物原子との衝
突による散乱によって変化する。散乱機構は次の 2 通りがあり、それぞれ分布関数に変化
を与える。ひとつは、波数ベクトル k’の状態にあった電子が散乱によって k の状態に戻っ
て分布関数を増加させる過程(内方散乱過程)である。他方は、k の状態にあった電子が散乱
によって k’の状態に遷移して分布関数を減少させる過程(外方散乱過程)である。したがって、
散乱による分布関数の正味の増減分は、内方散乱と外方散乱の差分によって決まる。いま、
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散乱の前後の分布関数を 
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とすると、散乱による分布関数の変化(散乱項)は次式で表される。 
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ここで、式(3-13) の右辺第 1 項は内方散乱による分布関数の増加割合に対応し、第 2 項は
外方散乱による分布関数の減少割合に対応する。また、S は電子が状態 k から k’ (あるいは
k’ から k)に単位時間当たりに遷移する確率である。 
 
以上のように、式(3-1)のボルツマン輸送方程式は、(i)~(iii)で示した, ドリフト項, 拡散項, 
散乱項の和として表される。ここで、式(3-13)から分かるように、散乱項には、波数ベクト
ル k’に対する総和と求めるべき分布関数自身が内部に含まれる。そのため、ボルツマン輸
送方程式を直接解くことは困難であり、ドリフト・拡散型の近似解法やモンテカルロ法が
使用される。 
 
 
3-2-2 モンテカルロ法に基づくボルツマン輸送方程式の解法 
 
モンテカルロ法に基づくボルツマン輸送方程式の計算では、分布関数の時間変化をドリフ
ト項、拡散項と散乱項に分け、散乱項を次のように決定する。いま、時刻 t=0 で、電子が波
数ベクトル k を有するとき、その電子状態に対する単位時間当たりの全散乱確率を Stotとす
る。このとき、その電子が自由走行によって、時刻 t=0 から次の散乱を起こすまでの時間を
dt とすると、その電子が散乱の影響を受けない確率 W は、次式で与えられる[8]。 
      dtdtSSdttW
t






  'kk tot0tot exp                    (3-14) 
ここで、Stotは第 2 章で述べたフォノン散乱やクーロン散乱などの各散乱機構の散乱確率の
和である。すなわち、 
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で与えられる。ここで、衝突イオン化の遷移確率 Sii のバンド指数の表記は省略した。第 2
章で確認したように、散乱確率は k に依存し、その値が変化する。そのため、Stotは一定値
ではない。そこで、式(3-15)で考慮した各種散乱機構に加えて、散乱過程が起こらない場合
を電子状態の変化が生じない仮想的な散乱(自己散乱)機構として仮定し、その散乱確率を
Svir とする。自己散乱を考慮することにより、全散乱確率 Stot’は、次式のように表すことが
できる。 
          0viriiDFPOPtot SSSSSS  kkkkk'              (3-16) 
ここで、S0 は、第 1 ブリルアンゾーン内の全ての電子状態の中で最も高い散乱確率の値に
相当する。式(3-16)から分かるように、自己散乱を考慮した全散乱確率 Stot’は定数 S0として
定義される。式(3-16)を式(3-14)に代入することにより、式(3-14)は次式のように置き換えら
れる[8]。 
   tSStW 00 exp                                  (3-17) 
式(3-17)の両辺に 1/S0を掛けると、 
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となる。式(3-18)について、t =0 の場合、 
  00 SW                                         (3-19) 
であり、一方、t >>1/S0の場合、 
  0tW                                         (3-20) 
である。すなわち、式(3-18)で与えられる確率 W ’は、 
  10  tW'                                        (3-21) 
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となる。ここで、t=0 の場合、電子は自由走行をしていないので、フォノン散乱などの各種
散乱機構によって生じる電子状態の変化が起こらないことを意味する。言い換えると、自
己散乱過程のみが選択される。(このとき、W’=1 である。) 一方、t > 0 の場合、t の増加と
ともに、自己散乱過程以外の散乱機構が選択される可能性が増加する。(このとき、
  10  tW' である。) したがって、0 から 1 の間の値を取る一様乱数 P と W ’の大小関係を
比較することにより、任意の t についての散乱の有無を決定することが可能となる。一様乱
数 P と W の比較によって決定する散乱機構をまとめると、 
     
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'
'


ii
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となる。ここで、(ii)の自己散乱以外の散乱が選択された場合、第 2 章で述べた各種散乱機
構のいずれかが起こることを意味するので、散乱機構の種類を決定する必要がある。散乱
機構の種類の決定には、一様乱数と規格化した散乱確率 SPOP | nor, SDF | nor, …, Sii | norを利用す
る。このとき使用する一様乱数は、P とは異なる新たな一様乱数 P’ (0 ≤ P’ ≤ 1)を用いる。ま
た、規格化した散乱確率は各散乱機構の散乱確率を式(3-15)で定義した全散乱確率 Stot で割
ったものに相当し、それらの総和 Stot | norは、 
          1nor|virnor|iinor|DFnor|POPnor|tot  kkkkk SSSSS          (3-21) 
を満足する。したがって、Stot | norから規格化した遷移確率を順に減算した値と P’との大小関
係を比較することにより、散乱機構の種類を決定することができる。有極性光学フォノン
散乱が選択される場合を例として挙げると、その関係は、 
 
(i)       k'kk nor|totnor|popnor|tot SPSS  の場合、 有極性光学フォノン散乱 
(ii)    kk' nor|popnor|tot SSP  の場合、          他の散乱機構 
 
となる。(ii)の場合は、次の散乱機構について、同様の操作を順次繰り返す。この方法で、
散乱機構の種類が決定される。また、ここでは、散乱機構の決定を、Stot | norからおのおのの
規格化した散乱確率を減算していく方法を示したが、加算していくことでも可能である(そ
の場合、ゼロから始める)。ここまでで、散乱機構の種類を決定することができた。最後に、
散乱によって遷移する電子状態を決定する。遷移後の電子状態決定にも、一様乱数を用い
た方法が利用される。例えば、有極性光学フォノン散乱の場合、 [    k'k,k nor|popnor|pop SS  ]
と P’’の大小関係の比較によって、遷移後の電子状態 k’が決定される。このように、モンテ
カルロ法を利用することにより、ボルツマン輸送方程式の散乱項の計算が可能となる。 
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3-2-3 輸送解析における電子状態の選択 
 
 電子はドリフト運動あるいは散乱によってその電子状態を変化する。この節では、第 2
章で計算したフルバンド構造に基づいて、運動量空間内の任意の電子状態を決定する方法
について述べる。フルバンド構造を利用したもっとも容易な方法は経験的擬ポテンシャル
法によるバンド構造計算や散乱確率などを直接取り込むことである。その場合、電子状態
が変化するたびに、数値計算処理が必要であり、バンド構造を解析的に扱う簡略モデルに
比べて、大幅な計算時間が要求される。そこで、計算時間の増加を抑制する方法として、
一般に、エネルギーバンド構造、 状態密度、散乱確率などのパラメータ(フルバンドパラメ
ータ)をあらかじめ個別に計算し、それらの結果を数値データ表として用いる方法が利用さ
れてきた[9]。ここで、数値データ表は、運動量空間内の第一ブリルアンゾーン内の全電子
状態に対して計算したフルバンドパラメータをまとめたものである。また、第一ブリルア
ンゾーンの対称性を考慮することにより、ウルツ鉱構造結晶では、必要となるデータ表は
24 分の 1 の還元したブリルアンゾーンのものにまで縮小できる。ただし、還元したブリル
アンゾーンを用いる場合、(1) 第一ブリルアンゾーン内にある任意の電子状態を、還元した
ブリルアンゾーン内の対応する電子状態に置き換える操作と、(2) 還元した領域で、ドリフ
ト運動や散乱によって変化した電子状態を決定し、更新した電子状態を還元領域へ置き換
える前の電子状態に相当する電子状態へ置き戻す操作が必要である。そのため、(1)と(2)の
操作に対して、それぞれ、回転座標変換や鏡映変換を行うことが必要であり、プログラム
が複雑になる。本研究では、データ表の縮小ができ、かつ、(1)と(2)の変換処理を容易に行
うことができる 8 分の 1 の還元したブリルアンゾーン領域、すなわち、kx ≥ 0, ky ≥ 0, kz ≥ 0
を考慮した。この場合、電子状態の(1) 置き換え、あるいは、(2) 置き戻しの操作は、置き
換え前の始状態の電子の符号を考慮するのみで済む。例えば、電子状態 k1=(kx1, ky1, kz1)の
電子について、その電子状態が変化する場合を考える。ここで、kx1>0, ky1>0, kz1<0 とする。 
 
(1) 置き換え操作について 
始状態 k1の電子を 8 分の 1 の還元したブリルアンゾーン領域に移すためには、kz1に-1 を
掛ければよい。したがって、置き換え操作に用いるベクトル a0は a0=(1, 1, -1)である。置き
換え操作によって、始状態電子は k1’ =(kx1, ky1, −kz1)の状態となる。k’に対して、ドリフト
運動や散乱によって変化する電子状態を計算する。その電子状態を k2=(kx2, ky2, kz2)とする。
ここで、ドリフト運動の場合、k2 は式(3-2), (3-5)によって導出される。また、散乱の場合、
3-2-2 節で述べた一様乱数を利用した散乱機構の選択方法によって、k2を決定する。 
 
(2) 置き戻し操作について 
(1)の操作で定義した a0ベクトルを、決定した電子状態 k2に掛ける。これが置き戻し操作
であり、その電子状態 k2’は k2’ = (kx2, ky2, −k z2)となる。k2’が、始状態 k1の電子に対する遷
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移後の状態に相当する。 
 
以上のように、8 分の 1 の還元したブリルアンゾーン領域を用いた場合、置き換えと置き戻
しの操作がどちらも容易であり、プログラムの簡略化が可能である。しかし、1/8 の還元領
域は、1/24 の最小還元領域を利用した場合と比較すると、数値データ表のメモリが大きい
という欠点をもつ。また、還元したブリルアンゾーンを考慮しても、電子状態を連続的に
選択した場合の計算は実用上不可能である。実際には、離散的に選択した電子状態に対し
て、数値データ表を作成する。本論文では、還元したブリルアンゾーンの波数ベクトル kx, ky, 
kz 成分をそれぞれ等間隔に分割し、分割したときにできる各々交点(メッシュ点)の電子状態
に対して、数値データ表を作成した。メッシュ点の取り方の例として、図 3-1 に(a) kx-ky平
面上の 8 分の 1 の還元したブリルアンゾーンの kx, ky, kz 成分について、それぞれ 10 等分
したときにできるメッシュ点と、(b) ブリルアンゾーンの境界上の拡大図を示す。ここで、
e1, e2は任意の電子の電子状態を意味する。また、ブリルアンゾーンの境界上では、図 3-1 (b)
に示すように、一部のメッシュ点を省略した。この理由は後述する。輸送解析では、メッ
シュ点に対して作成した数値データ表を以下に示す方法に適用することにより、任意の電
子状態を決定する。電子状態の決定方法は、次の 2 つの操作から成る。 
 
(i) e1の電子状態を囲む近接した 8 個のメッシュ点を決定する。図 3-1 (a)中の e1について、
それら8個のメッシュ点から構成される微小体積は直方体となる。この様子を図3-2に (a) e1
の電子状態を囲む近接した 4 個のメッシュ点の二次元(kx-ky平面上)プロットと(b) e1の電子
状態を囲む近接した 8 個のメッシュ点の三次元(運動量空間上) プロットとして示す。 
 
(ii) 選択した 8 つのメッシュ点とそのとき構成される微小体積を用いることにより、e1の電
子状態を計算する。まず、この電子状態の計算方法を、図 3-2 (a)で示した 2 次元プロットで
説明する。メッシュ点 i1~ i4のフルバンドパラメータは、データ表から読み取ることができ
る既知の値であり、これらの値と図 3-2 (a)に示した面積 S1~ S4を用いることにより、e1のフ
ルバンドパラメータ、例えば、エネルギーは次式のように表される。 
 
 





4
1j
j
4
1j
jj-5
1
S
iS
e
E
E                                 (3-22) 
ここで、E(ij)は各メッシュ点の電子エネルギーであり、添え字 j はメッシュ点番号を意味す
る。また、状態密度や散乱確率などを計算したい場合は、E と置き換えればよい。一方、3
次元の場合には、面積比を体積比に拡張すればよい。すなわち、図 3-2 (b)に示したように、
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8 つのメッシュ点のエネルギーの値と体積 V1~ V8を用いて、e1のエネルギーは 
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

8
1j
j
8
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1
V
iV
e
E
E                                 (3-23) 
として与えられる。 
 
以上のように、(i) 電子状態を囲む 8 個の近接したメッシュ点の決定と、(2) 体積比を用い
た計算(式(3-23))の 2 つの操作を行うことにより、第一ブリルアンゾーン上の任意の電子状
態を決定することができる。ただし、図 3-1 (a)から分かるように、ウルツ鉱構造では、メッ
シュ点によって構成される微小体積が直方体にならない領域が、第一ブリルアンゾーン境
界付近に存在する。この領域に対して、微小体積が一律 (直角三角形を底面とする三角柱) 
となるように、境界上の一部のメッシュ点を省略した(図 3-1 (b))。また、三角柱の微小体積
内に任意の電子(e2)が存在した場合、6 つのメッシュ点と微小体積を用いて、式(3-23)のよう
な体積比を用いることにより、その電子の物理パラメータを決定する。 
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(a) 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
(b) 
図 3-1 (a) kx-ky平面上の 8 分の 1 の還元したブリルアンゾーンの kx, ky, kz 成分について、
それぞれ 10 等分したときのできるメッシュ点と(b) ブリルアンゾーンの境界上の拡大図 
e1
e2
メッシュ点
ky
kx
kz=0
e1
1st BZ境界上の一部
データ化から除外
 73 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
(a) 
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図 3-2 に (a) e1の電子状態を囲む近接した 4 個のメッシュ点の二次元(kx-ky 平面上) 
プロットと(b)運動量空間内 e1の電子状態を囲む近接した 8 個のメッシュ点の三次元
(運動量空間上) プロット 
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上述した方法を用いることにより、電子状態の決定が可能である。しかし、数値データ表
は第一ブリルアンゾーンの電子状態に対してのみ対応しているので、電子がドリフト運動
によって、その電子状態が第一ブリルアンゾーンの外、すなわち、第二ブリルアンゾーン, 第
三ブリルアンゾーン, …へと移った場合には、その電子状態を第一ブリルアンゾーンに還元
する必要がある。還元方法は、以下に示すように、(1) 電子状態が第一ブリルアンゾーンに
存在するか否かの判定を行い、還元が必要な場合には、(2) 電子状態の第一ブリルアンゾー
ンへの還元操作を行うというものである。 
 
(1) 電子状態 k1=(kx1, ky1, kz1)の電子が第一ブリルアンゾーンに存在するか否かの判定をす
るために、k1に関する 3 つの不等式を比較する。ここで、k1は規格化した波数ベクトルであ
る。 
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                                (3-24) 
k1が式(3-24)を全て満たす場合、k1は第一ブリルアンゾーンに存在する。一方、どれかひと
つでも満たさない場合、k1を第一ブリルアンゾーンへ還元する操作が必要である。 
 
(2) 電子状態を第一ブリルアンソーン内へ還元するには、第 2 章の式(2-29)で示した逆格子
ベクトルを用いて、 
2
1
zz
3
2
yyxx
3
1
3
1
xx
1
11
1



Gk
GkGk
Gk
                       (3-25) 
を満たす G、すなわち、式(2-29)に示した A1, A2, A3を決定する。結果として、第一ブリルア
ンゾーンに還元した波数ベクトル k1’ =(kx1+Gx, ky1+Gy, kz1+Gz)が得られる。 
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3-2-4 電子輸送解析プログラム 
 
実際の計算手順として、図 3-3 に電子輸送解析のフローチャートを示す。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 3-3 フルバンド電子輸送解析プログラムのフローチャート 
(i) バンド計算によって作成したデータ表(エネルギーバンド構造、 状態密度、散乱確率、
バンド計算(EMP法)
状態密度計算
散乱確率計算
輸送計算開始
物理パラメータ
計算条件
初期電子分布
ボルツマン輸送方程式
t=0
t=t+t
t<tfin
No
輸送計算終了
・t秒間自由走行
・散乱選択モンテカルロ法
Yes
0<t<tfin
tfin：総解析時間
t：自由走行時間
材料 
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など)と材料パラメータを読み込む。ここで、材料パラメータとは、格子定数, 比誘電率, フ
ォノンエネルギーなどの物性値を指す。また、電界、格子温度、キャリア濃度や自由走行
時間などの計算条件を入力する。ここでは、一定量の電子を 1 つの粒子と考えて、多数の
粒子を扱う多粒子モンテカルロ法を用いているため、粒子数も計算条件として入力する。
ここで、1 粒子あたりの電子数(Nnor)は次式で与えられる。 
arN
n
N
p
nor                                       (3-26) 
ここで、n はキャリア濃度、Nparは粒子数である。 
 
(ii) 定義した粒子数に従って、粒子の初期分布を決定する。ここで、初期分布(t =0)の場合の
み、熱平衡状態を仮定し、初期分布はフェルミ-ディラック分布(Fermi-Dirac distribution)に
従うものとする。初期分布の決定手順は、まず、規格化したフェルミ-ディラック分布関
数と一様乱数を用いて、電子エネルギーを選択する。次に、そのエネルギーに対応する全
ての電子状態の中から、 新たな一様乱数を発生させ、バンド指数(ic)と波数ベクトル(k)を
決定する。このような処理を入力した粒子数に対して行うことで、初期分布が得られる。 
 
(iii) 運動量空間のみを考慮する輸送解析では、ボルツマン輸送方程式のドリフト項と散乱
項による分布関数の時間変化を考える。すなわち、ドリフト項と散乱項に分けての次の 2
つの処理を行う。 
(iii*) 定義した自由走行時間と印加電界を式(3-2), (3-5)に適用して、波数ベクトル k を k’
に更新をする。 
(iii**) 3-2-2 節で述べた、モンテカルロ法を用いた方法によって、散乱機構を決定する。自
己散乱が選ばれた場合は、(iii*)の電子状態を維持する。自己散乱以外が選択された場合、
まず、各種散乱機構の中から種類の決定を行い、次に、遷移後の電子状態の決定を行う。
ここで、散乱機構の種類や遷移後の電子状態の決定に用いられる一様乱数は、各処理で新
たに発生させる。 
(iii*), (iii**)の処理を、全ての粒子に対してそれぞれ行った後、次の処理に移る。 
 
(iv) 累積走行時間に自由走行時間を加算する。 
 
(v) 累積走行時間が、(i)で設定した総走行時間に達しているかを判別する。達した場合は、
輸送解析終了となり、達していない場合は(iii)の処理に戻す。 
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3-3 窒化物半導体の電子輸送解析結果 
 
3-3-1 速度-電界特性 
 
この節では、3-1 節で述べたフルバンド構造に基づく電子輸送解析によって計算した GaN
の速度-電界特性の結果を示す。また、3-2-3 節(輸送解析における電子状態の選択)で述べた
メッシュ点について、メッシュ間隔が速度-電界特性の計算結果に与える影響を示す。さら
に、同様の方法を用いて計算した AlN, InN の速度-電界特性と GaN のものを比較する。 
 
(i) ウルツ鉱構造 GaN の速度-電界特性 
図 3-4 にメッシュ間隔(Δk)が 1/20, 1/40, 1/100 という条件で、それぞれ計算したときの GaN
の速度-電界特性を示す。ここで、Δk は第一ブリルアンゾーンの kx, ky, kz 成分をそれぞれ
の方向に対して等間隔に分割したときのメッシュ間隔である(図 3-1 (a)の場合、Δk=1/10)。
また、電子のドリフト速度は全粒子にわたってドリフト速度を平均したものに相当する。
結晶欠陥や不純物のない理想結晶のウルツ鉱構造 GaN では、ピーク電子速度は電界が 160 
kV/cm のときに 3.2×107 cm/s を示した。しかし、Δk=1/20 の場合、ドリフト速度のピーク値
およびピークに達したときの電界が Δk=1/40, 1/100 の場合に比べて、どちらも 20%程度小さ
い。この理由は Δk が大きすぎるために、式(3-23)を用いて決定する電子状態が不適切な近
似になるためである。一方、Δk=1/40 の場合の計算結果は、Δk=1/100 の場合とほぼ同じ速度
-電界特性を示した。このことから、Δk=1/40 と 1/100 の条件では、電子状態の近似に大きな
違いがないことが分かる。ここで、Δk=1/100 の場合、8 分の 1 の還元したブリルアンゾーン
内のメッシュ点の数は 772751 となる。一方、Δk=1/40 の場合、メッシュ点の数は 51701 で
あり、Δk=1/100 の場合より 1 桁以上小さい。メッシュ点の数が多いと、式(3-23)の操作を行
う前の操作、すなわち、電子状態を囲む 8 個の近接したメッシュ点を決定する操作に要す
る時間が増加する。また、その時間の増加は、1 つ 1 つの粒子の自由走行過程および散乱過
程の計算で発生する。結果として、Δk=1/100 を用いた速度-電界特性計算は、Δk=1/40 の場
合に比べて、計算時間が大きく増加する。以上のことから、計算精度と計算時間のトレー
ドオフを考えると、Δk=1/40 の格子間隔が計算に適していることが分かった。 
次に、図 3-4 に示した速度-電界特性について、3 つの電界領域、すなわち、(1) 電界の増
加と共に、電子速度が増加する領域(160 kV/cm 以下の電界), (2) 電子速度が最大となる電界
(160 kV/cm), (3) 電子速度が減少する領域(160 kV/cm 以上の電界)の結果を比較する。図 3-5
に(a) ドリフト速度と(b) 平均電子エネルギーの電子走行時間依存性を示す。電子が走行を
開始してから 10fs までの間は、走行時間の増加にともなって、電子速度とエネルギーはど
ちらも増加する。そして、電子速度とエネルギーの増加率は印加電界が大きいほど高い。
また、500 kV/cm の電界では、10fs の輸送時間で、電子速度が約 4.5×107 cm/s に達し、それ
は図 3-4 で示した速度-電界特性のピーク速度(3.2×107 cm/s)より高いことが分かる。これは
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非定常状態に起こる現象であり、速度オーバーシュート(velocity overshoot)と呼ばれる。速
度オーバーシュートが起きているときの電子エネルギーは約 0.8 eV である。GaN のバンド
構造(図 2-4 (a))と比較すると、このエネルギーでは、電子が Г 谷のみに存在することが分か
る。また、10fs 以上の走行時間では、電界が 50, 160 kV/cm の場合には、電子速度とエネル
ギーは 30fs まで増加し続け、30fs 以上では、飽和傾向を示す。一方、500 kV/cm の電界では、
10~300fs の間、電子速度は減少し、それ以降では、速度が飽和する。また、500 kV/cm の電
界では、速度が減少する 10~300fs の間、電子の平均エネルギーは増加する。500 kV/cm の電
界における計算結果から、高電界で、かつ、電子エネルギーが低い(つまり、ほとんどの電
子が Г 谷のみに存在する)ときにだけ、電子が速度オーバーシュートを起こすことが分かる。
この様子を、図 3-6 に電子走行時間が(a) 10fs と(b) 100fs のときの、運動量空間内の電子分
布として示す。速度オーバーシュートが起きている 10fs では、電子は第一ブリルアンソー
ンの中心、すなわち、Г 点付近にのみ存在する。一方、100fs では、Г 点付近の電子分布は
広がり、また、バンド指数 1 の L-M 間にある谷へ電子が遷移したことが確認できる。図 3-6
に示すように、電子が Г 谷よりエネルギーの高い谷へ遷移し始めると電子速度は急激に減
少し始める。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
               図 3-4 ウルツ鉱構造 GaN の速度-電界特性 
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(a)  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
(b) 
 
図 3-5 ウルツ鉱構造 GaN の(a) ドリフト速度と(b)平均エネルギーの 
輸送時間依存性 
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(a)  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
(b) 
 
          図 3-6 (a) 10fs および(b) 100fs 時の運動量空間内の電子分布 
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図 3-7 に 1, 2, 3 MV/cm の電界下で、それぞれ計算したドリフト速度の輸送時間依存性を
示す。電界に依存して、速度オーバーシュート、つまり、非定常領域の最大電子速度の増
加が大きい。一方、速度オーバーシュートの持続時間は、電界が増加するにしたがって、
短くなる。3 MV/cm の電界では、速度オーバーシュートによる電子速度は、定常状態のピ
ーク速度(3.2×107 cm/s)より約 2 倍大きい値(7.2×107 cm/s)を示す。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 3-7 各電界下で計算したウルツ鉱構造 GaN のドリフト速度の 
輸送時間依存性 
 
 
(ii) GaN, AlN, InN の速度-電界特性 
 図 3-8 に GaN, AlN と InN について計算した(a)速度-電界特性と(b)電子エネルギーの電界
依存性を示す。InN は、GaN と AlN に比べて、高い移動度(約 4000 cm2/Vs)と、低電界で高
いピーク電子速度(約 3.8×107 cm/s)を示す。この理由は、第 2 章のエネルギーバンド構造に
示したように、InN は有効質量が小さく、かつ、Г 谷の底と L-M 間の谷の底の間のエネルギ
ー差が大きいという特徴をもつためである。前者は高い移動度とピーク速度、後者は高い
ピーク速度を可能にする。一方、AlN は有効質量が大きいため、電子速度が増加しにくい。
また、InN や GaN に比べて、エネルギーの増加が緩やかである。そのため、Г 谷の底と L-M
間の谷の底の間のエネルギー差が小さいにもかかわらず(図 2-8)、350 kV/cm の電界まで、電
子が高次の谷へ遷移しない、すなわち、Г 谷のみに存在するので、電子速度が増加し続ける。 
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図 3-8 ウルツ鉱構造 GaN, AlN と InN の(a)速度-電界特性と 
(b) 電子エネルギーの電界依存性 
0 200 300 400 500
Electric Field (kV/cm)
100
0
1
2
3
4
GaN
InN
AlN
-M direction
D
ri
ft
 v
e
lo
c
it
y
 (
1
0
7
c
m
/s
)
1
2
3
E
le
c
tr
o
n
 e
n
e
rg
y
 (
e
V
)
0 200 300 400 500
Electric Field (kV/cm)
100
-M direction
GaN
InN
AlN
0
 83 
3-3-2 衝突イオン化係数 
 
この節では、第 2 章で述べた衝突イオン化モデルを考慮した電子輸送解析を行うことによ
り、衝突イオン化モデルにバンド指数を考慮することが重要であることについて議論する。
そこで、電子が単位長さを移動したときに起した衝突イオン化回数、すなわち、衝突イオ
ン化係数(impact ionization coefficient)の電界依存性について、3 つモデル(提案モデル, 従来モ
デル, 厳密モデル)の計算結果およびそれに要した計算時間を比較する。衝突イオン化係数
の計算では、少数キャリアの影響は十分に小さいので、衝突イオン化によって生成される
正孔の輸送計算は無視した[10]。 
図 3-9 に計算したイオン化係数の逆電界依存性を示す。ここで、丸印は提案モデルを用い
て計算した結果、三角印は従来モデルを用いた結果、そして、四角は厳密モデルの結果で
ある。電界はГ-M方向に 2-6 MV/cmの範囲で印加した。厳密モデルで計算した結果はKolnick
らの計算結果[10]や McClintock らの実験結果[11]とよい一致を示した。従来モデルの結果は
厳密モデルの結果に比べ、6 倍以上高い値を示し、衝突イオン化係数を過大評価する近似モ
デルである。一方、提案モデルは厳密モデルに対して、イオン化係数の過大評価を 2～4 倍
の範囲内に抑えることができる。衝突イオン化係数の計算結果から、提案モデルは従来モ
デルに比べて、より高い精度で厳密モデルを近似できることが分かる。3 つのモデルで、イ
オン化係数が異なる主な原因は、6.5～7 eV の電子エネルギーにおけるバンド指数 4 の電子
状態によって起こる衝突イオン化過程の違いである。このエネルギー領域では、従来モデ
ルの遷移確率が提案したモデルのものより 1.5～4 倍高く、また、バンド指数 4 の電子状態
が最も高い占有数を示す(図 2-11 (b))。すなわち、従来モデルで計算した遷移確率では、6.5
～7 eV の電子エネルギー範囲において占有率が最も高いバンド指数 4 の電子の遷移確率を
過剰見積りするため、提案モデルのものに比べ、衝突イオン化が起こりやすい。結果とし
てイオン化係数が大きくなる。 
また、衝突イオン化係数の計算に要する時間を 3 つのモデルで比較する。提案モデルと
従来モデルを用いる場合の計算は、衝突イオン化の遷移確率をバンド指数ごとに定義する
ことを除いては、散乱機構の種類の選択および遷移後の電子状態の決定方法が一緒である。
そのため、両モデルの計算時間はほとんど同じであった。そして、それらの計算時間は厳
密モデルの場合と比べて、十分に短かった。例えば、Intel i7-2600 CPU (3.4 GHz)を搭載した
Windows PC を使用して、粒子数 1000, 輸送時間 500 ps, 印加電界 4 MV/cm の条件下で、
提案, 従来, 厳密モデルを用いて衝突イオン化係数の計算した場合、要した計算時間はそれ
ぞれ 42, 42, 575 時間であった。厳密モデルを用いた計算では、10 倍以上の時間を必要とし
たことから、提案モデルは、(厳密モデルより)十分に短い計算時間で、かつ、(従来モデル
より)精度よく衝突イオン化係数の計算ができ、デバイス解析に適用する場合には、従来モ
デルに比べ、有効な計算手法であることが確認できた。 
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                   図 3-8 衝突イオン化係数の逆電界依存性 
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3-3 まとめ 
 
 この章では、モンテカルロ法を用いたボルツマン輸送方程式の解法を述べ、電子輸送解
析の手法を示した。また、解析手法の中で、電子の自由走行や散乱過程を経て、電子状態
が変化する場合の電子状態の決定には、第 2 章で示したエネルギーバンド構造や散乱確率
などを数値データ表として用いる方法を採用した。ここで、第一ブリルアンゾーンの対称
性を考慮することにより、数値データ表を作成するために考慮した電子状態は、8 分の 1 の
還元領域の状態まで縮小した。そのデータ表と微小体積の体積比を用いることにより、第
一ブリルアンゾーン内の任意の電子状態が計算可能であることを示した。また、第一ブリ
ルアンゾーン内に電子状態が存在するか否かの判定条件と、第一ブリルアンゾーンへ電子
状態を還元する方法を示した。また、構築した電子輸送解析プログラムを用いて、窒化物
半導体の速度-電界特性を計算した。運動量空間に考慮するメッシュ間隔k を変化させて、
GaN の速度-電界特性を計算した結果、メッシュ間隔k は、kx, ky, kz 成分それぞれに対し
て、kx≤1/40, ky≤1/40, kz≤1/40 にするべきであることが分かった。また、電界の増加に伴
って、速度オーバーシュート効果が強まることを示した。特に、3 MV/cm の電界下では、
GaN の速度オーバーシュートは定常状態のピーク電子速度の 2 倍高い値に達した。 
また、第 2 章で述べた衝突イオン化モデルを用いて、衝突イオン化係数の計算を行った。
従来モデルの結果は厳密モデルの結果に比べ、6 倍以上高い値を示し、衝突イオン化係数を
過大評価する近似モデルであり、一方、提案モデルはイオン化係数の過大評価を抑えるこ
とができる近似モデルであることが分かった。また、厳密モデルを用いた場合、衝突イオ
ン化係数の計算結果を得るのに要した時間は、提案モデルと従来モデルの場合と比べて、
10 倍以上であった。衝突イオン化係数の計算を十分に短い計算時間で、かつ、高い精度で
行うためには、提案モデルが有効であることを示した。 
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第 4 章 フルバンドデバイス解析 
 
4‐1 はじめに 
 
 この章では、窒化物半導体デバイスの電流-電圧特性, 高周波特性あるいは耐圧特性など
の計算を行うためのフルバンド構造に基づくデバイス解析の手法について記述する。ここ
では、第 3 章で述べた電子輸送解析と同様に、電子の運動が古典力学で記述できるものと
仮定する。実際に、今日実用化されている電子デバイスの動作原理は、電子の波動性と直
接結びつくものではなく、そのため、電子を古典的粒子として考慮しても、実用上の不都
合は生じない。デバイス内部の電子輸送の解析を行う場合、運動量空間だけでなく、実空
間を考慮する必要がある。すなわち、デバイス内の電子分布やポテンシャル分布の計算が
必要である。電子分布は、モンテカルロ法を用いてボルツマン輸送方程式を解くことによ
り決定することが可能である。また、ポテンシャル分布はポアソン方程式によって計算で
きる。ただし、電子の運動を計算する場合、ポテンシャル分布が利用され、一方、ポテン
シャル分布の計算には、電子分布が適用される。つまり、デバイス解析では、ボルツマン
輸送方程式とポアソン方程式の自己無撞着な計算が繰り返し行われる。次の 4-2 節では、自
己無撞着計算や境界条件を示し、4-3 節では、構築したデバイスシミュレータを用いて、窒
化物半導体デバイスの電流利得遮断周波数および耐圧の向上について検討する。 
 
 
4-2 フルバンドデバイス解析の手法 
 
4-2-1 ボルツマン輸送方程式とポアソン方程式の自己無撞着計算 
 
デバイス解析では、デバイス内の各電子の輸送と同時にデバイス内部のポテンシャル分
布を計算する必要がある。上述したように、デバイス内の電子輸送は、モンテカルロ法を
用いたボルツマン輸送方程式によって決定することができる。ただし、第 3 章の運動量空
間における電子輸送とは異なり、デバイス内の位置情報が考慮され、そのため、実空間上
の電子の運動の制限が加えられる。一方、デバイス内のポテンシャル分布は、次の 2 次元
ポアソン方程式によって決定される。 
ε
ρ
y
V
x
V
2
2
2
2






                                    (4-1) 
ここで、V はポテンシャル、ρは電荷密度、εは誘電率である。また、x, y はそれぞれデバイ
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スの長さ(横), 深さ(縦)方向の成分である。デバイスの奥行き方向の成分 z は、電子分布とポ
テンシャル分布がデバイスの奥行き方向に対して均一であると仮定することにより、無視
することができる。また、式(4-1)の右辺の項 ρには、デバイス内の任意の位置での電荷量が
適用され、その電荷量は電子分布を用いて決定される。電子が運動すると、それに伴って
電子分布は変化する。つまり、電子が運動を繰り返すたびに電子分布は変化するので、ポ
テンシャル分布は逐一更新される。一方、ポテンシャル分布の更新は、デバイス内の任意
の位置での電界の変化を意味するので、電子の運動がその影響を受ける。このように、電
子分布とポテンシャル分布は相互に関係し合う。そのため、デバイス解析では、デバイス
内の電子分布とポテンシャル分布の自己無撞着な計算が繰り返し行われる。自己無撞着計
算の手順は、(1) (導出した)ポテンシャル分布と第 3 章で記述したボルツマン輸送方程式を
用いて、デバイス内の全ての電子の運動後の新たな電子状態とデバイス内の位置(これが電
子分布に相当する)を決定し、 (2) (決定された)電子分布から得られる電荷密度を式(4-1)に代
入することにより、ポテンシャル分布を導出するという 2 つの操作を繰り返し交互に行う
ものである。ただし、それら電子分布とポテンシャル分布は、実空間上に考慮したメッシ
ュ点に対して定義される。つまり、フルバンド構造に基づくデバイス解析の場合、第 3 章
で述べたような運動量空間上に設定したメッシュ点(メッシュ点間隔 Δk)に加えて、デバイ
スの x方向と y方向に対してそれぞれ等間隔に区切ったときにできるメッシュ点(xと y方向
それぞれのメッシュ点間隔 Δx, Δy)が考慮される。ここで、電子はメッシュ点上にのみ存在
するわけではないので、電子をメッシュ点上に分配した実効的な電子分布が必要である。
実効的な電子分布は、Cloud in Cell(CIC)法によって決定することができる。CIC 法は、面積
比を利用することにより電子を各メッシュ点に分配する方法であり、以下に示すような 2
つの手順によって構成される。 
 
(i) 電子を囲む 4 個の隣接したメッシュ点を決定する。例として、図 4-1 に(a)デバイス構造
の断面図と縦×横方向=8×5 で区切ったときのメッシュ点と、(b)電子の分配法を示す。いま、
電子が 13, 14, 22, そして 23 番のメッシュ点で囲まれる微小面積内に存在する場合を考える
(図 4-1 (b))。この微小面積は、 
ΔS =Δx×Δy                                        (4-2) 
である。 
 
(ii) 面積比に基づいて、電子を各メッシュ点に分配する。まず、図 4-1 (b)に示すように、s13, 
s14, s22, s23を計算する。ここで、s13, s14, s22, s23はそれぞれ、分配する電子を中心と
して微小面積S を 4 分割したときにできる面積である。例えば、13 番のメッシュ点に分配
される粒子(電子)の数N13は、(13 番のメッシュ点と電子に関して対称な方向にある)分割し
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た微小面積s23を用いることにより、次式のように与えられる。
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
(a) 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 (b) 
 
図 4-1 (a) デバイスの断面図とデバイスを縦×横方向=8×5 で区切ったときの 
メッシュ点と、(b)メッシュ点内の電子の分配法 
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nor
23
13 N
S
s
N 
Δ
Δ
Δ                                    (4-3) 
ここで、Nnorは(式(3-26)で示した)1 粒子あたりの電子数である。したがって、電荷量は 
nor
23
1313 N
S
s
qNqQ 
Δ
Δ
ΔΔ                            (4-4) 
となる。同様に、14, 22, 23 番のメッシュ点に電子を分配には、それぞれs22,s14,s13を利
用する。 
 
以上のような CIC 法を用いてデバイス内の全ての電子をメッシュ点に分配することによ
り、実効的な電子分布を決定する。次に、自己無撞着計算の手順(2)として、各メッシュ点
に対するポテンシャルを決定する必要がある。ポテンシャルの計算は、式(4-1)を次式のよ
うな離散化したポアソン方程式に置き換えることで行われる。 
ε
ρ
y
Vxx
x
VVV yx,
2
1yx,yi,1yx,
2
y1,xyx,y1,x 22



 
ΔΔ
               (4-5) 
ここで、Vx, yは離散化したポテンシャルである。また、添字 x, yはそれぞれ各メッシュ点に
対応する x, y 方向の成分を指す。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 4-2 に差分化したポテンシャルと座標位置 
y
x
Vi, j
Vi, j-1
Vi, j+1
Vi-1, j Vi+1, j
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式(4-5)の両辺に 2y を掛けてまとめると、次式のようになる。 
  2yx,1yx,y1,x2yx,2y1,x21yx, 12 y
ε
ρ
VVRVRVRV Δ         (4-6) 
ここで、 xyR  / である。いま、デバイスの x, y 方向をそれぞれ、NX, NY 等分した場合、
x 方向のメッシュ点数 MX は MX=NX+1、y 方向のメッシュ点数 MY は MY=NY+1 であり、
総メッシュ点数 N は N=MX×MY として与えられる。このとき、メッシュ点の座標(x, y)を用
いて 2 次元で表したポテンシャル Vx, yと、メッシュ点番号を用いて 1 次元で表したポテン
シャル V(I)との関係は次式のようになる。 
     
   ,,
,,
MXIVxIVV
IVVIVxMXIVV




1yi,y1,x
yx,y1,i1yx,
1
1
             (4-7) 
例えば、図 4-1 (a)の 13 番のメッシュ点の場合、式(4-6)で表される 2 次元ポアソン方程式は、 
  24,24,35,224,223,224,1 12 y
ε
ρ
VVRVRVRV Δ            (4-8) 
となる。式(4-7)を適用して、式(4-8)のポアソン方程式を 1 次元化すると、 
             1322141312124 222 BVVRVRVRV           (4-9) 
となる。ここで、1 次元で表したポアソン方程式の左辺の各ポテンシャル項の係数をそれぞ
れ次のように置く。 
)()()1()()()( IVIACIVIAWMXIVIAN   
)()()()1()( IBMXIVIASIVIAE    ),,3,2,1( NI ・・・   (4-10) 
式(4-10)において、Iがデバイスの自由表面あるいは電極部分に相当するメッシュ点の場合、
デバイスの自由表面と電極の境界条件として、それぞれ Neumann 条件と Dirichlet 条件を適
用する[1]。自由表面(“例、図 4-1 (a)で示した 3, 7, 10, 18, 19, ･･･, 45, 47~53 番のメッシュ点”)
の場合、自由表面に相当するメッシュ点の係数 AC とデバイス内部に相当するメッシュ点の
係数以外の係数を 0 とする。特に、自由表面の端のメッシュ点(図 4-1 (a)中、45 と 54 番の
メッシュ点)では、AC 以外の係数を 0 とする。また、電極部分(図 4-1 (a)中、1, 2 , 4, 5, 6, 8, 9
番のメッシュ点)の場合、AC 以外の係数を 0 とする。ここで、表 4-1 に、図 4-1 (a)で示した
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メッシュ番号を例に挙げ、デバイス内部, 自由表面, そして、電極部分の係数の一部をまと
める。電極部分では、電極のポテンシャル V が印加バイアス(Vg)に等しいことを考慮して、
AC の係数を 1 に設定する。 
 
表 4-1 自由表面と金属－半導体界面の係数例 
 
デバイス内部       自由表面         自由表面端     (ゲート)電極 
I=11          I=3     I=10          I=46            I=5 
AN(I)    
AW(I) 
AC(I) 
AE(I) 
AS(I) 
 
 
式(4-10)を行列式で表すと、 
BVA                                           (4-11) 
ただし、 







































ACAWAN
AE
AN
AS
AW
ASAEAC
A
0000
00
00
00
0000
        (4-12) 
0          0               0                  0 
2(R
2
+1)       2(R
2
+1)   2(R
2
+1)       2(R
2
+1)            1 
-1            0       0             0               0 
-R
2
           0      -R
2
            0                0 
-R
2
           0       0             0               0 
-1           -1       0             0                0 
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である。ここで、係数行列 A の特徴は、式(4-12)から分かるように、行列成分の大部分がゼ
ロということである。このような行列要素の計算手法として、不完全コレスキー分解
(Incomplete Cholesky-Conjugate Gradient Algorithm: ICCG)法、あるいは不完全 LU 分解
(Incomplete LU Bi-Conjugate Algorithm: ILUBCG)法などの反復法が利用される[2]。行列 A が
対称行列の場合、収束の速い ICCG 法が適している。しかし、一部に非対称要素を含む行列
に ICCG 法を適用する場合、行列を対称行列へ変換しなければならない。デバイス解析では、
複雑なデバイス構造を考慮する場合もあるため、非対称行列を扱うことになる。そのため、
本論文では、非対称行列に対して、式の変換をすることなく解を得ることができる ILUBCG
法を用いた。ただし、ILUBCG 法は、ICCG 法に比べて、反復法の収束が遅いので、計算時
間が長くなるという欠点がある。以上のように、デバイス解析では、電子分布とポテンシ
ャル分布の更新を交互に行う。 
 
 
4-2-2 境界条件 
 
4-2-1 節までの説明で、デバイス解析に必要なボルツマン輸送方程式に基づく電子の輸送
と電子分布、そして、ポアソン方程式に基づくデバイス内のポテンシャル分布の計算方法
について述べた。この節では、デバイス内部の電子輸送に関する境界条件について述べる。 
電子輸送に関する基本的な境界条件は次の 2 つである。1 つ目がデバイス自由表面に電子
が到達した場合であり、2 つ目は電子が電極に到達した場合である。これらに加えて、
AlGaN/GaN HEMT などの異種半導体を接合させたヘテロ構造を計算する場合には、ヘテロ
界面での境界条件も考慮する必要がある。図 4-3 にデバイス内の電子輸送についての境界条
件を模式的に示す。 
 
(1) デバイスの自由表面に対する境界条件 
デバイスの自由表面で想定される電子の運動について、境界条件がある場合とない場合
を図 4-3 に示した。電子 e1が、自由走行時間t の間にデバイスの自由表面に到達する場合、
境界条件を与えなければ、電子はその表面を通過する。すなわち、半導体を突き抜けた e1’
の位置まで移動してしまう。そこで、自由表面に到達した電子が自由表面で反射する過程
を境界条件として考慮する必要がある。デバイスの自由表面に対する境界条件は、図 4-3 の
ように自由表面に到達した電子の位置ベクトルと波数ベクトルを e1’’の位置へ置き換える
ものとして設定する。このとき、e1(e1’’)の波数ベクトル k (k’’)と位置 r (r’’)をそれぞれ次式
のように表す。ここで、バンド指数は変化しないものとする。 
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e1と e1’’の関係は、次式のように表すことができる。 
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ここで、ymaxはデバイスの厚さである。このように、自由表面では、電子のデバイス内への
反射を考慮し、その反射に対応した波数ベクトルと位置ベクトルに更新する操作を境界条
件として適用する。 
 
(2) 電極に対する境界条件 
まず、ショットキー接合であるゲート電極(図 4-3 では、G)の境界条件について述べる。
デバイス内を走行する電子 e2 が、ゲート電極に到達した場合、その電子はゲート電流とし
て、ゲート電極に吸収される(e2’)。そのため、デバイス内の電子の数は 1 つ減少する。 
一方、オーミック性のソースあるいはドレイン電極(図 4-3 では、S と D)の境界条件では、
電子の出入りを調整・制御するために中性領域を考慮する。ここで、中性領域とは、電子
数を一定に保つように調整が行われる領域であり、図 4-3 に示すように、オーミック電極横
に設定する(図 4-3 では、斜線の領域)。ソース電極については、全ての電子が自由走行をし
た後に中性領域内の電子の数が少なければ新たに電子を中性領域内に注入し、電子数が多
ければソース電極に電子を吸収させる。一方、ドレイン電極では、電子数が少なければド
レイン電極に到達した電子を中性領域に戻し、電子数が多ければドレイン電極に電子を吸
収させる。このように、電極に対する境界条件には、電子の注入あるいは吸収の操作が考
慮される。ここで、電子を注入する場合、注入される電子の電子状態は熱平衡状態のフェ
ルミ-ディラック分布に則って決定する。 
 
(3) ヘテロ界面に対する境界条件 
図 4-4 に AlGaN/GaN HEMT の模式的なバンド図を示す。ここで、ΦBは障壁高さ、ΔEc は
伝導帯不連続量である。ヘテロ界面では、電子のエネルギーと伝導帯不連続量を比較する。
いま、自由走行時間 Δt の間に、電子 e3が、バンドギャップの低い半導体(GaN)からバンド
キャップの高い半導体(AlGaN)へ向かってヘテロ界面を通過する場合、通過前の電子のエネ
ルギー(E3)によって場合分けを行う必要がある。すなわち、ヘテロ界面で電子 e3が反射され
るか、あるいは、透過するかを判別する。 
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(3-1) E3<ΔEc の場合 
ΔEc以下の電子エネルギーE3を有する電子e3がGaN層からAlGaN層方向へ進むとき、
ΔEc のエネルギー障壁によって、その電子は GaN 層側へ反射される。この反射に対応し
た電子状態と位置ベクトルを決定するため、自由走行時間 Δt を GaN 層内滞在時間 Δt1
と AlGaN 層内滞在時間 Δt2に分け、図 4-4 のように、Δt2間の移動距離に相当する GaN
層の位置 e3refに電子 e3を戻す。 
 
(3-2) E3>ΔEc の場合 
電子 e3はエネルギー障壁を越えることが可能であるので、位置ベクトルは変化しない。
しかし、通過後の電子のエネルギー基準が GaN から AlGaN に代わるので、それに伴い、
電子状態を更新する。つまり、通過後の電子のエネルギーE3’(= E3 −ΔEc)として、エネル
ギーを更新した後、そのエネルギーに対応する電子状態を一様乱数によって決定する。
ただし、E3’に対応する電子状態が存在しない場合、(3-1)の操作と同様に、Δt2 間の移動
距離に相当する GaN 層の位置 e3refに電子 e3を戻す必要がある。 
 
以上のように、電子輸送についての境界条件を与えることで、デバイス解析を行うことが
できる。 
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図 4-3 デバイス界面の電子の運動 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
   図 4-4 AlGaN/GaN HEMT のバンド構造の模式図 
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4-2-3 デバイス解析プログラム 
 
実際のプログラムの流れとして、図 4-5 にデバイス解析のフローチャートを示す。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 4-5 デバイス解析プログラムのフローチャート 
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 98 
(i) ここでは、電子輸送解析と同様の入力処理を行う。すなわち、バンド計算によって作成
したデータ表(エネルギーバンド構造、 状態密度、散乱確率、そして、∂E/∂k など)と材料パ
ラメータを読み込む。ここで、材料パラメータとは、格子定数, 比誘電率, フォノンエネル
ギーなどの物性値を指す。また、デバイスの印加バイアス、メッシュ数、格子温度、キャ
リア濃度や自由走行時間、粒子数などの計算条件を入力する。 
 
(ii) 入力した粒子数について、運動量空間と実空間それぞれの初期分布を決定する。まず、
運動量空間における初期分布(t =0)の決定は、電子輸送解析の場合と同様の方法で決定する。
すなわち、熱平衡状態を仮定し、フェルミ-ディラック分布関数と一様乱数を用いて、電子
エネルギーを決定する。その後、決定したエネルギーに対応する全ての電子状態の中から, 
バンド指数(ic)と波数ベクトル(k)を、新たな一様乱数を用いて選択する。また、実空間の初
期分布については、一様乱数を用いて、チャネル層領域に電子を分布させる。ヘテロ構造
を考慮する場合の実空間の初期分布ついては、ヘテロ界面のチャネル層側に対して、ヘテ
ロ界面から数ナノメートルの厚さの領域内に分布させる。(本論文では、2 nm とした。) 
 
(iii) (更新した)電子分布と CIC 法を用いて、実効電子分布を求め、式(4-6)を解くことにより
ポテンシャル分布を決定する。 
 
(iv) 電子輸送解析と同様に、おのおのの電子状態にしたがって運動量空間上のドリフト輸送
を計算し、また、実空間上の電子走行を計算する。電子走行後の電子状態の更新後、4-2-2
節で述べた境界条件と比較し、電子状態の再更新をするか否かを判定する。再更新が必要
な場合は、それに応じた処理を行う。 
 
(v) デバイス解析では、自由走行時間に加え、電位更新時間を考慮している。電位更新時間
は、自由走行時間の整数倍高い値に設定する。もし、両者の時間設定が同じ場合、次の処
理へ移る。一方、電位更新時間が自由走行時間の整数倍高い値に設定した場合、累積走行
時間が電位更新時間に等しいかどうかを判定する。累積走行時間と電位更新時間が等しい
場合、累積走行時間をゼロに戻し、次の処理へ移る。累積走行時間の値が電位更新時間の
ものより小さい場合、累積走行時間に自由走行時間を加算した後、(iv)の処理へ戻す。(本論
文では、自由走行時間を十分に小さく設定しているため、電位更新時間は自由走行時間よ
り 5 倍高い値に設定している。) 
 
(vi) 累積解析時間に電位更新時間を加算する。 
 
(vii) 累積解析時間が(i)で設定した総解析時間に達しているかどうかの判定をし、達した場
合は計算終了、未到達の場合は(iii)の操作に戻す。 
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4-3 フルバンドデバイス解析結果 
 
4-3-1 基本解析 
 
図 4-6に計算に用いた AlGaN/GaN HEMTの断面構造を示す。障壁層には、Al組成が 0.25、
厚さが 25 nm のアンドープ層 AlGaN を仮定した。チャネル層には、250 nm の厚さ のアン
ドープ GaN を考慮した。ソース-ゲート間距離(Lsg), ゲート長(Lg)、ゲート-ドレイン間距離
(Lgd)はそれぞれ、1 μm とした。自発分極およびピエゾ分極によって生じる分極電荷は
1.1×10
13
 cm
-2を仮定した[3]。また、分極電荷は、Karmalkar の計算のように AlGaN/GaN 界面
に正電荷のみを考慮し[4]、AlGaN/GaN 界面の AlGaN 層 2 nm に 5.5x1019 cm-3 の正電荷とし
て扱った。考慮した粒子数は 20000 個、メッシュサイズは(x, y)=(1 , 1 nm)である。また、
考慮した散乱機構は有極性光学フォノン散乱、無極性光学フォノン散乱、音響フォノン散
乱、圧電ポテンシャル散乱である。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
      図 4-6 計算に用いた AlGaN/GaN HEMT の断面図 
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図 4-7 に計算で得られた各電極に流入/流出する電荷量の時間依存性を示す。電荷量は、
4-2-2 節の境界条件で説明したように、各電極に対する電子の出入りを累積した結果である。
この電荷量を時間で微分することにより、電流を導出できる。 
dt
dQ
I D                                           (4-26) 
ただし、式(4-26)で直流電流 IDを定義する場合、電荷量の時間依存性が一定の変化量となっ
た領域(定常状態)でなければならない。図 4-6 のデバイス構造と計算条件の場合、計算時間
が 25ps に達したとき、電荷量の時間依存性が一定の変化量を示した。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
           図 4-7 各電極における電荷量の時間依存性 
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図 4-8 に(a)ドレイン電流-ドレイン電圧(I-V)特性と(b)ドレイン電圧(VDS)が 10 V の場合の
伝達特性を示す。電流-電圧特性は、図 4-7 で示したような計算を、各バイアス条件下で行
うことにより得ることができる。計算の結果、ゲート-ソース電圧(VGS)が 1 V のとき、最大
ドレイン電流は 0.7 A/mm であった。VDS =10 V における最大相互コンダクタンスは、VGS= 0 
V で 0.25 S/mm であった。また、伝達特性の結果から、線形外挿によって求めた閾値は-4 V
であった。 
図 4-9 に VGS=0 V, VDS=10 V のときの(a) ポテンシャル分布および(b) 電子分布を示す。ま
た、図 4-10にVGS=-5 V, VDS=10 Vのときの(a) ポテンシャル分布および(b) 電子分布を示す。
ここで、ポテンシャル線間隔は 1 V である。図 4-9 (a), 4-10 (a)のポテンシャル分布に示され
るように、ゲート電圧に関わらず、電界はドレイン側のゲート電極端に集中する。しかし、
ゲート電圧が-5 V の場合のゲート電極端の電界集中は、VGS=0 V の場合に比べて、より高い
ことが分かる。図 4-9, 4-10 (b)の電子分布から、ほとんどの電子が AlGaN/GaN 界面の GaN
層側に分布することが分かる。VGS=0 V の場合、電子分布はドレイン側のゲート電極下付近
を除いて密である。ドレイン側のゲート電極端で、電子分布が疎となるのは、電界集中の
ためである。高電界下では、電子速度が増加する。電子速度が増加した分、電流連続を満
たすために、電子分布は減少する。一方、ゲート電圧に-5 を印加した場合、ゲート電極下
では、電子分布は一様に疎となり、電流がゼロとなる(図 4-8)。
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                   図 4-8 計算した (a) I-V 特性と(b)伝達特性 
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(b) 
 
            図 4-9 VGS=-5 V, VDS=10 V のときの(a) ポテンシャル分布及び(b) 電子分布 
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図 4-10 VGS=-5 V, VDS=10 V のときの(a) ポテンシャル分布及び(b) 電子分布 
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4-3-2 高周波解析 
 
 第 3 章の速度-電界特性の計算結果で示したように、窒化物半導体は高電界下で高い電子
速度を有することから、高周波デバイスとして期待されている。窒化物半導体の高周波デ
バイスは主に、チャネル層にGaNを用いたHEMT構造で研究が進められてきた。Higashiwaki
らは 60 nm のゲート電極と 4 nm の薄い障壁層を形成することにより、AlGaN/GaN HEMT
において 190 GHz の電流利得遮断周波数(fT)を達成した[5]。Sun らは 55 nm のゲート電極と
AlGaN 障壁層の代わりに 10 nm の AlInN 層を採用し、205 GHz の fTを実現した[6]。Lee ら
はゲート長 30 nm の AlInN/GaN HEMT に InGaN 後方障壁層を取り入れることにより、fTが
300 Hz に達することを示した[7]。Shinohara らは 20 nm の極短ゲート長と 2 nm の薄い AlN
障壁層, 低 Al 組成の Al0.08Ga0.92N 後方障壁層, さらには 100 nmのソース-ドレイン電極間距
離を用いることにより、454 GHz の fTを達成した[8]。このように、Lg 短縮を軸とした fTの
向上が継続的に実現されてきたため、GaN チャネル HEMT のテラヘルツ動作への期待が高
まっている。しかし、Lg の短縮は既に 20 nm にまで達しており、Lg 短縮による fTの一層の
向上は困難になり始めている。そこで、窒化物半導体デバイスの fT を向上させる新たなア
プローチとして、GaNの代わりに InGaNをチャネル材料に用いる方法を第 1章で提案した。
この節では、InGaN チャネル HEMT の fTの計算結果を GaN チャネル HEMT のものと比較
することにより、InGaN チャネル HEMT のテラヘルツ動作の可能性について議論する。ま
た、これまでの fT に関する実験報告に注目すると、fT の向上を目的としたデバイススケー
リング技術では、Lg の短縮に伴って、Lsg と Lgd も同時に短縮されていることが分かる[8]。
しかしながら、Lgd が fTに及ぼす影響については、現在のところ議論されておらず、また、
理論解析による報告も行われていない。そこで、この節では、ゲート-ドレイン間距離の短
縮による fTの向上とその機構についても記述する。 
 
(i) InGaN チャネル HEMT の電流利得遮断周波数の計算 
 図 4-11 に、計算に用いたデバイス構造の断面図を示す。エピ結晶の構造は、Al 組成 0.78
のアンドープ AlInN 障壁層(10 nm), アンドープ InGaN チャネル層(10 nm), と Al 組成 0.78
のアンドープ AlInN 後層障壁層(150 nm)である。ここで、InGaN チャネル層の In 組成は 0~1
の範囲で変化させた。解析では、m 面上に結晶成長した無極性半導体を仮定し、分極電荷
の影響を無視した。また、格子定数差によって生じるピエゾ分極も無視した。界面に電荷
を生じさせるために、上下の AlInN 障壁層に密度 3×1019 cm-3(2 nm)のドナーを仮定し、障壁
層とチャネル層の界面に厚さ 1 nm のアンドープスペーサ層を設けた。デバイス寸法は
Lsg=0.1 μm、Lg=10~200 nm、Lsd=0.3μm とした。また、20000 個の初期粒子数、自由走行時
間 0.1fs、ポテンシャル更新時間 0.5fs、および、メッシュ間隔として、Δx=1 nm, Δy=1 nm を
用いた。考慮した散乱機構は有極性光学フォノン散乱、無極性光学フォノン散乱、音響フ
ォノン散乱、イオン化不純物散乱である。 
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      図 4-11 計算に用いた AlInN/InGaN HEMT の断面図 
 
 
図4-12にLg=200 nmの AlInN/InN HEMTの I-V特性を示す。最大ドレイン電流は5.7 A/mm、
最大相互コンダクタンスは 2.7 S/mm、飽和ドレイン電圧は約 3 V であった。また、伝達特
性から線形外挿して求めたしきい値電圧は約-3 V であった。In 組成 0.5 の In0.5Ga0.5N と GaN
をチャネルに用いたデバイスについても計算した結果、同じデバイス寸法で In0.5Ga0.5N, GaN
チャネル HEMT において、最大ドレイン電流がそれぞれ、3.3, 1.9 A/mm、最大相互コンダ
クタンスがそれぞれ、1.6, 0.9 S/mm、しきい値電圧がそれぞれ、-2.5, -2 V であった。これら
の結果から、InGaN チャネル層の In 組成を高くすることにより、最大ドレイン電流と最大
相互コンダクタンスが増加することが分かった。ここで、ドーピング濃度は固定している
ので、この電流の増加は、チャネルの In 組成を高くすることによるチャネル内の電子速度
の増加のためであると考えられる。 
図 4-13 に InN, In0.5Ga0.5N, GaN チャネル HEMT のチャネル電子速度分布を示す。ここで、
横軸はドレイン側のゲート電極端を基準として示した。この計算結果から、InGaN チャネル
層の In 組成が増加すると、チャネル電子のドリフト速度が増加することが分かる。InN チ
ャネルの場合、ピーク電子速度は 4.6×107 cm/s であり、第 3 章で示した定常状態のピーク電
子速度に比べてわずかに高い。これは、ドレイン側のゲート電極端での発生する電界集中
によって速度オーバーシュートが起こるためである。また、高 In 組成のチャネル HEMT は
高いピーク電子速度を示すだけでなく、ソース-ドレイン間全体の電子速度が In0.5Ga0.5N, 
G
S
Al0.78In0.22N (10 nm)
InGaN (10 nm)
ND=3x10
19 cm-9
(2 nm)
D
～ ～
x
y 1 m 1 m 1 m
Al0.78In0.22N (150 nm)
ND (2 nm)
 107 
GaN チャネル HEMT よりも高いため、ソース, ドレイン抵抗が低くなる。その結果、高い
ドレイン電流と高い相互コンダクタンスが得られた。 
図 4-14にLg=10 nmのAlInN/InN HEMTの I-V特性を示す。最大ドレイン電流は 12.5 A/mm、
最大相互コンダクタンスは 1.8 S/mm であった。また、しきい値電圧は約 -14.5 V であった。
In 組成 0.5 の In0.5Ga0.5N, GaN チャネル HEMT について同様の計算を行った結果、同デバイ
ス寸法で、最大ドレイン電流はそれぞれ 7.1, 3.7 A/mm、最大相互コンダクタンスはそれぞ
れ、0.9, 0.5 S/mm、しきい値電圧はそれぞれ、-12, -8 V であった。Lg=200 nm のデバイスの
結果と比較すると、Lg=10 nm では、しきい値電圧が負方向にシフトし、相互コンダクタン
スが低下した。これらの劣化は、ゲート電極の短縮にともなって生じる短チャネル効果 
(short channel effect)のためである[9, 10]。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
        図 4-12 Lg=200 nm の AlInN/InN HEMT の I-V 特性 
0
0
2
4
6
8
0 V
-1 V
-2 V
-3 V
15105
AlInN/InN HEMT
D
ra
in
 c
u
rr
e
n
t 
(A
/m
m
)
Drain voltage  (V)
VGS=1 V
Lg=200 nm
 108 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
            図 4-13 Lg=200 nm の InN, In0.5Ga0.5N, GaN HEMT の 
チャネル電子速度分布 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
        図 4-14 Lg=10 nm の AlInN/InN HEMT の I-V 特性 
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図 4-15 にしきい値電圧の Lg 依存性を示す。Lg≥100 nm では、しきい値電圧は Lg にほと
んど依存しない。このとき、ゲート長に対するチャネル長(チャネル層とゲート電極間の距
離)の比(アスペクト比)は 10 以上の高い値である。一方、Lg≤50 nm では、Lg の短縮に依存
して、しきい値電圧が負方向にシフトする。このとき、アスペクト比は 5 以下となる。ゲ
ート電極を短くすればするほど、ゲート電圧によるゲート電極下のチャネル電子の制御の
効果が弱くなり、そのため、しきい値電圧が負方向にシフトした。 
図 4-16 に相互コンダクタンスの Lg 依存性を示す。Lg≥100 nm では、Lg の短縮に伴って、
相互コンダクタンスは増加する。これは、図 4-15 で確認したように、Lg≥100 nm の場合、
ゲート電圧によるチャネル電子の制御が十分になされており、かつ、Lg を短縮することに
より、チャネル抵抗が低減するためである。このとき、チャネルの In 組成が高いほど、相
互コンダクタンスの増加率は高い。一方、Lg<50 nm では、Lg を短くすることにより、全て
のデバイスで相互コンダクタンスの減少が示された。しかし、InN チャネル HEMT の場合、
Lg を 200 nm から 10 nm に短縮したときの相互コンダクタンスの劣化率は 30%を示し、
In0.5Ga0.5N(37%), GaN チャネル HEMT(45%)に比べて、相互コンダクタンスの劣化が抑えら
れることが分かった。 
短チャネル効果による電子速度の増加を確認するために、図 4-17 に Lg=10, 50, 200 nm の
InN チャネル HEMT の速度分布を示す。Lg の短縮に伴って、電子速度が増加することが分
かる。特に、ゲート長 10nm のときのピーク電子速度は、定常状態のピーク速度を 1.8 倍高
い 6.4×107cm/s を示し、速度オーバーシュート効果がより顕著に確認された。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
        図 4-15 しきい値電圧のゲート長依存性 
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        図 4-16 最大相互コンダクタンスのゲート長依存性 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
           図 4-17 Lg=10 nm の InN チャネル HEMT の 
チャネル電子速度分布 
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図 4-18 に 3 つの HEMT のゲート容量の Lg 依存性を示す。ゲート容量(Cg)は次式によっ
て導出した。 
GS
total
V


Q
Cg                                       (4-26) 
ここで、Qtotal はデバイス内の総電荷量である。ゲート長の短縮に伴って、ゲート容量は減
少した。200 nm と 10 nm の Lg についてゲート容量を比較すると、Lg 短縮による InN, 
In0.5Ga0.5N, GaN チャネル HEMT のゲート容量の減少率は、それぞれ 85, 85, 87%を示した。 
図 4-19 に各 HEMT における fTのゲート長依存性を示す。fTは計算した相互コンダクタン
スとゲート容量の結果を次式に代入することより決定した[10]。 
Cg
gm
f
π2
T                                        (4-26) 
ここで、gm は相互コンダクタンスである。ゲート長を短くすることより、全てのデバイス
で fT が増加することが示された。これは、相互コンダクタンスの劣化率に比べ、ゲート容
量の減少率が大きいためである。In0.5Ga0.5N チャネル HEMT では、Lg=10 nm にすることに
より、fTが 1 THz に達することが示された。さらに、InN チャネル HEMT の場合は、Lg を
50 nm 以下に短縮することにより、1 THz を超える fTを得ることが可能であり、特に、Lg=10 
nm では、fTが 1.5 THz に達することが予測された。また、GaN チャネル HEMT では、ゲー
ト長を 10 nm 付近まで短縮した場合、fTが飽和傾向を示した。しかし、InN チャネル HEMT
では、相互コンダクタンスの劣化が抑制されたため、Lg=10 nm の場合でも、fTの飽和傾向
は見られなかった。 
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        図 4-18 ゲート容量のゲート長依存性 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
        図 4-19 電流利得遮断周波数のゲート長依存性 
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(ii) ゲート-ドレイン間距離の短縮と電流利得遮断周波数の関係 
 
電流利得遮断周波数を向上させる方法として、一般に、ソース-ゲート間距離やゲート長
の短縮が図られてきた。(i)の計算結果でも示したように、ゲート長の短縮はゲート容量を低
減させ、fT 向上に効果的である。また、ソース-ゲート間距離を短くすることにより、寄生
ソース抵抗を下げることができるため、相互コンダクタンスが増加する[11]。結果として、
fTを向上させることができる。一方、ゲート-ドレイン間距離(Lgd)については、高周波特性
を改善するという観点では、これまで重要視されていない。ここでは、 fTの Lgd 依存性の
計算を行い、Lgd 短縮による fTの向上について述べる。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 4-20 計算に用いたデバイス構造 
 
 図 4-20 に、計算に用いた AlN/GaN HEMT の断面図を示す。この構造は、現在報告されて
いる fTの最高値を示したデバイス構造を参考にした[8]。デバイス構造は 3 nm の AlN 表面
障壁層, 20 nmの GaNチャネル層, そして 500 nmのAl0.08Ga0.92N後方障壁層から成るダブル
へテロ構造 HEMT である。ソース-ゲート間距離およびゲート長はそれぞれ、10 nm と 20 nm
で固定した。また、ゲート-ドレイン間距離は 10 ~500 nm の間で変化させた。ここで、10 nm
の極めて短い Lgd 長は、耐圧が非常に低くなることが予想され、実用的なデバイス応用に
は適さないかもしれないが、Lgd 依存性をより明確に示すために計算に取り入れた。初期粒
子数は 20000 個とし、自由走行時間 0.01fs、ポテンシャル更新時間 0.05fs、および、メッシ
ュ間隔として、Δx=1 nm, Δy=1 nm を用いた。考慮した散乱機構は有極性光学フォノン散乱、
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無極性光学フォノン散乱、音響フォノン散乱、圧電ポテンシャル散乱である。 
図 4-21 (a)に Lgd=10, 50, 500 nm の場合のチャネル電界分布を比較して示す。ここで、横
軸はドレイン側のゲート電極端を基準(0 nm)とした。-20~0 nm の位置はゲート電極下に相当
する。電界が最大値に達する位置は Lgd にほとんど依存せず、ゲート電極のドレイン端に
現れている。しかし、電界の最大値は Lgd に依存した。Lgd=500 nm の場合、最大電界は 2.5 
MV/cm であり、Lgd=10 nm では、電界の最大値が 3.5 MV/cm に増加した。さらに、図 4-21 
(a)を注意深く観察すると、電界の最大値だけではなく、ゲート下(-20~0 nm の位置)の電界分
布も Lgd の短縮に伴って、増加することが分かる。特に、Lgd=10 nm の場合は、ゲート電
極下の電界分布が全体に渡って、Lgd=500 nm の場合よりも 60%以上高くなった。図 4-21 (b) 
に電界の最大値および平均値の Lgd 依存性をまとめる。ここで、平均値とは、ゲート電極
下の領域のチャネル電界を平均したものに相当する。Lgd>50 nm の場合は、電界分布があま
り変わらないために、電界の最大値と平均値はともに Lgd にほとんど依存しない。しかし、
Lgd が 50 nm 以下になると、電界の最大値と平均値の両方が増加することを示した。 
図 4-22 (a)に Lgd=10, 50, 500 nm の場合の平均チャネル電子速度分布を示す。ここで、横
軸は図 4-21 (a)に合わせて設定した。図 4-21 に示した電界分布を反映して、平均チャネル電
子速度が、Lgd の短縮と共に、増加することが分かった。電子速度のピーク値は、Lgd を 10 
nm に短縮することで、7.3×107 cm/s にまで達した。また、ゲート電極下のチャネル電子速
度も Lgd の短縮に伴って増加することが分かる。さらに、Lgd=10 nm の場合、チャネル電
子速度はドレイン電極に到達する直前まで高い速度を保っている。すなわち、電子は速度
オーバーシュートした状態のままドレイン電極に到達する。一方、50, 500 nm の Lgd の場合、
ドレイン電極に到達する前に、ゲート端から 20~30nm の領域で、定常状態の速度に戻る。 
図 4-22 (b)にチャネル電子速度のピーク値およびゲート電極下のチャネル電子速度の平均値
の Lgd 依存性にまとめる。チャネル電子速度の最大値と平均値ともに Lgd が 50 nm 以上の
ときはほとんど違いがない。しかし、Lgd が 50 nm 以下では、Lgd の短縮とともに、両方と
もに増加することが分かる。Lgd を 500nm から 10 nm に短縮することにより、最大値, 平均
値はそれぞれ、6.3×107 cm/s から 7.3×107 cm/s, 5.6×107 cm/s から 6.7×107 cm/s に増加した。
以上の結果をまとめると、Lg が 20 nm の短ゲート長デバイスであるため、Lgd=500 nm の場
合でも、速度オーバーシュートは起こった。しかし、Lgd<50 nm の短縮は、短チャネル効果
によって起こる速度オーバーシュートをさらに強める効果があることが分かった。この Lgd
短縮による速度オーバーシュートの強まりは、fTの向上に有効であると考えられる。そこで、
fTの Lgd 依存性の計算を行った。ここでの fTは、ゲート電極に 100 mV の交流振幅を印加し
たときの電流利得 h21の周波数依存性の計算結果から導出した。 
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(b) 
           図 4-21 (a) Lgd=10, 50, 500 nm のチャネル電界分布および 
           (b) 電界のピーク値(Epeak)および平均値(Eavg)の Lgd 依存性 
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(b) 
           図 4-22 (a) Lgd=10, 50, 500 nm のチャネル電子速度分布および 
           (b) 電子速度の最大値(vmax)および平均値(vavg)の Lgd 依存性 
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図 4-23 に計算した fTの Lgd 依存性を示す。挿入図は、Lgd=100 nm のデバイスについて、
VGS=0.5 V, VDS=5 V のバイアス条件下で計算したときの電流利得 h21の周波数依存性を示し
ている。ここで、周波数は 20~600 GHz の間で変化させた。Lgd=100 nm の場合、fTは約 1 THz
を示した。図 4-23 から、Lgd を 500 nm から 10 nm に短縮することにより、fTは 1 THz から
2 THz に増加することが分かる。fTの向上が示された理由は、Lgd 短縮によってチャネル電
子が増加したためである(図 4-22)。fT は実効電子速度に比例することが知られている[10]。
実効電子速度は実効ゲート長(Lg+ΔLg)間の平均電子速度であるため、図 4-22 で示したチャ
ネル電子速度の平均値とは厳密には異なる。しかし、Lgd 短縮によって平均値がまた増加し
たことと、Lgd≤20 nm では、電子が速度オーバーシュートを維持したままドレイン電極に到
達したという計算結果から、Lgd 短縮は実効電子速度も増加させる効果をもつと考えられる。
以上ように、高周波特性の向上に関してこれまで考慮されたことのないゲート-ドレイン間
距離の短縮効果について、チャネル内の電界および速度分布、そして、fTを計算することに
より、Lgd の短縮が速度オーバーシュートを強め、結果として、fTの向上に有効であること
を初めて示した。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
             図 4-23 電流利得遮断周波数の Lgd 依存性 
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4-3-3 三端子オフ耐圧解析 
 
 窒化物半導体はバンドギャップが大きいため、高電圧動作が可能である。試作例を見る
と、縦型 GaN 系デバイスの耐圧では、実効的な破壊電界は 2 MV/cm を超えている [12]。一
方、横型 GaN 系デバイスの場合、1 MV/cm 程度の実効破壊電界が報告されている[13-15]。
また、衝突イオン化によって決定される耐圧の理論計算を AlGaN/GaN HEMT について行っ
た報告例では、実効破壊電界が 1.6 V/cm である[16]。つまり、従来の計算結果からは、
AlGaN/GaN HEMT の破壊電界を縦型デバイスと同程度の破壊電界にまで改善することは困
難であると予測される。しかし、従来計算に用いられた衝突イオン化モデルは、第 2, 3 章
で述べたように、バンド指数が無視された単純なエネルギー平均を考慮したものであった。
つまり、これまでの衝突イオン化モデルに関する議論から、従来の耐圧とその破壊電界の
計算結果は過小評価された値であることが考えられる。そこで、この節では、提案モデル
と従来モデルを用いて AlGaN/GaN HEMT の三端子耐圧を計算し、その結果を比較すること
により、AlGaN/GaN HEMT の耐圧改善の可能性について議論する。 
図 4-24に計算に用いたAlGaN/GaN HEMTの断面構造を示す。デバイス構造はAl組成 0.25
のアンドープ AlGaN 障壁層(25 nm), アンドープ GaN チャネル層(250 nm)である。ソース-
ゲート間距離, ゲート長はともに 1 m、ゲート-ドレイン間距離は 3 m とした。また、
AlGaN/GaN 界面に 1.1×1013 cm-2の分極電荷を仮定した。初期粒子数は 10000 個、自由走行
時間 0.1fs、ポテンシャル更新時間 0.5fs、および、メッシュ間隔として、Δx=1 nm, Δy=1 nm
を用いた。考慮した散乱機構は有極性光学フォノン散乱、無極性光学フォノン散乱、音響
フォノン散乱、圧電ポテンシャル散乱, 衝突イオン化である。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
              図 4-24 計算に用いた AlGaN/GaN HEMT の断面構造 
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図 4-25 に (a) VGS=-5～1 V, VDS=0～50 V を印加した時の I-V 特性と、 (b) VGS =-5.5 V 時の
耐圧特性を示す。図 4-25(b)において、丸印は提案モデルを用いた計算結果であり, 三角印
は従来モデルを用いた計算結果である。I-V 特性は、よい飽和特性およびピンチオフ特性を
示した。最大ドレイン電流は 600 mA/mm、しきい値電圧は-4.5 V であった。また、従来モ
デルの場合の I-V 特性は提案モデルの結果と同じであった。これは、VDS=50 V までは、衝
突イオン化過程が起こらず、そのため、両者の解析条件が一致するためである。図 4-25 (b)
に示す耐圧(VB)は、提案モデル、従来モデルでそれぞれ、720 V と 550 V である。提案モデ
ルの耐圧が従来モデルよりも 30 %高い値を示した。この結果は、従来モデルによる計算の
ほうが、衝突イオン化回数が多い(起こりやすい)ことを意味しており、第 3 章の衝突イオン
化係数で示した結果と一致する。すなわち、従来モデルでは、衝突イオン化の遷移確率の
近似が過剰な見積もりに相当し、そのため、低いドレイン電圧で衝突イオン化が起こり、
その結果、低い耐圧が示された。 
得られた耐圧の値とゲート-ドレイン間距離を用いた実効的な破壊電界(VB/Lgd)を計算す
ると、提案モデルと従来モデルの実効破壊電界はそれぞれ、2.4, 1.8 MV/cm である。従来モ
デルによる計算結果は従来の報告例とほとんど同じ値である[16]。提案モデルから得られた
実効破壊電界は、従来モデルのものだけでなく、これまでに報告されている実際に試作さ
れた横型デバイスのものより高い値を示し、また、それは縦型デバイスのものと同等の値
が得られることを意味している。つまり、この計算結果は、実際のデバイスにおいて、耐
圧が現状のゲート電極やバッファ層の漏れ電流で決まるのではなく、衝突イオン化によっ
て決まるようになれば、さらに高い耐圧が得られる可能性を示唆している。 
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図 4-25 (a)I-V 特性と(b) VGS=-5.5 V 時の I-V 特性 
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4-4 まとめ 
 
 この章では、フルバンド構造に基づくデバイス解析の手法について述べた。計算手法に
は、第 3 章で述べたモンテカルロ法を用いた輸送計算と、実空間上の電子分布およびポテ
ンシャル分布を考慮した自己無撞着計算が取り込まれた。ポテンシャル分布を決定する離
散化したポアソン方程式の解法には、ILUBCG 法を利用した。構築したデバイスプログラム
を用いて、I-V 特性、電子分布、ポテンシャル分布などの計算結果を示した。また、高周波
特性と三端子耐圧の計算を行った。高周波特性として電流利得遮断周波数の計算を行い、
チャネル材料に InGaN を用いることにより、チャネル内の電子速度が増加し、fT が向上す
ることを示した。特に、In 組成 0.5 以上の InGaN をチャネル層に用いた AlInN/InGaN HEMT
はテラヘルツ帯で動作可能であることを示唆した。また、これまで、fT向上という観点では、
注目されていないゲート-ドレイン間距離の短縮について高周波特性に及ぼす効果を議論し
た。ゲート-ドレイン間距離の短縮は、ゲート電極付近の電界集中を増加させ、さらに、短
ゲート長デバイスで顕著に起こる速度オーバーシュートをさらに強めるということを初め
て示した。この速度オーバーシュートを強めるという効果を反映して、fTが向上することを
確認した。また、提案モデルと従来モデルを用いた AlGaN/GaN HEMT の三端子耐圧の計算
を行い、計算結果を比較した。提案モデルによって計算した耐圧(720 V)は従来モデルによ
る結果(550 V)よりも高い値を示した。この結果は、従来モデルが衝突イオン化回数を起こ
しやすいモデルであることを意味しており、第 3 章で述べた衝突イオン化係数の結果と一
致した。提案モデルは、デバイスの破壊耐圧を計算する上で、従来モデルと比較すると、
同等の短い計算時間を維持したまま、より精度の高い計算が可能であることが分かった。
また、提案モデルを用いた場合、AlGaN/GaN HEMT が 2 MV/cm 超える破壊電界に相当する
電圧範囲で動作可能であることが示された。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 122 
参考文献 
 [1] Y. Hori, M. Kuzuhara, Y. Ando, and M. Mizuta, “Analysis of electric field distribution in GaAs 
metal-semiconductor field effect transistor with a field-modulating plate,” J. Appl. Phys., 87, 
3483, 2000. 
[2] 服部 力, 名取 亮, 小国 力, “Fortran77 による数値計算ソフトウェア”, (丸善, 1990). 
[3] O. Ambacher, B. Foutz, J. Smart, J. R. Shealy, N. G. Weimann, K. Chu, M. Murphy, A. J. 
Sierakowski, W. J. Schaff, L. F. Eastman, R. Dimitrv, A. Mithell, and M. Stuzmann, “Two 
dimensional electron gases induced by spontaneous and piezoelectric polarization in undoped and 
doped AlGaN/GaN heterostructures,” J. Appl. Phys., 87, 334, 2000. 
[4] S. Karmalkar and U. K. Mishra, “Enhancement of breakdown voltage in AlGaN/GaN high 
electron mobility transistors using a field plate,” IEEE Trans. on Electron Devices, 48, 1515, 
2001. 
[5] M. Higashiwaki, T. Mimura, and T. Matsui, “AlGaN/GaN heterostructure field-effect transistors 
on 4H-SiC substrates with current-gain cutoff frequency of 190 GHz,” Appl. Phys. Express, 1, 
021103, 2008. 
[6] H. Sun, A. R. Alt, H. Benedickter, E. Feltin, J. F. Carlin, M. Gonschorek, N. Grandjean, and C. R. 
Bolognesi, “205-GHz (Al, In)N/GaN HEMTs,” IEEE Electron Device Lett., 31, 957, 2010. 
[7] D. S. Lee, X. Gao, S. Guo, D. Kopp, P. Fay, and T. Palacios “300-GHz InAN/GaN HEMTs with 
InGaN back barrier,” IEEE Electron Device Lett., 32, 1525, 2011. 
[8] K. Shinohara, D. C. Regan, Y. Tang, A. L. Corrion, D. F. Brown, J. F. Robinson, H. H. Fung, A. 
Schmitz, T. C. Oh, S. J. Kim, P. S. Chen, R. G. Nagele, A. D. Margomenos, and M. Micovic, 
“Scaling of GaN HEMTs and Schottky Diodes for Submillimeter-Wave MMIC Applications,” 
IEEE Trans. on Electron Devices, 60, 2982, 2013. 
[9] G. H. Jessen, R. C. Fitch, Jr., J. K. Gillespie, G. Via, A. Crespo, D. Langley, D. J. Denninghoff, 
M. Trejo, Jr., and E. R. Heller, “Short-channel effect limitations on high-frequency operation of 
AlGaN/GaN HEMTs for T-Gate Devices,” IEEE Trans. on Electron Devices, 60, 2982, 2013. 
[10] G. Dechun, Q. Kankan, F. Marino, D. K. Ferry, S. M. Goodnick, and M. Saraniti, “Aspect 
ration impact on RF and DC performance of state-of-the-art short-channel GaN and InGaAs 
HEMTs,” IEEE Electron Devices Lett., 31, 1217, 2010.  
[11] S. Russo and A. D. Carlo, “Influence of the source- gate-distance on the AlGaN/GaN HEMT  
 123 
第 5 章 結論 
 
第 2 章では、経験的擬ポテンシャル法に基づき、ウルツ鉱構造結晶に対するエネルギー
バンド構造の計算手法を述べた。また、擬ポテンシャル法を用いて計算した GaN, InN, AlN
のエネルギーバンド構造の計算結果を示した。InN と AlN に関する有効な擬ポテンシャル
パラメータの報告がなかったため、物性値を再現できるパラメータを本研究で新たに導出
した。また、混晶半導体のバンド構造を決定する場合、その擬ポテンシャルパラメータは、
仮想結晶近似を考慮して、2 元素半導体各々の擬ポテンシャルパラメータを用いることによ
り、問題なく計算できることが分かった。さらに、数値計算したバンド構造を用いて決ま
る状態密度および各散乱機構の散乱確率の計算結果についても述べた。各散乱確率の結果
を比較すると、低い電子エネルギーでは、有極性光学フォノン散乱の LO モードの放出過程
が支配的であり、一方、高エネルギーでは、無極性光学フォノン散乱が支配的であること
を分かった。また、自発分極を有するウルツ鉱構造 GaN において、圧電ポテンシャル散乱
は音響フォノン散乱と同程度の散乱確率を有することが分かった。フルバンド構造を用い
て計算する衝突イオン化の遷移確率の厳密モデル計算を示し、遷移確率のエネルギー依存
性について、詳細に議論した。従来モデルの問題点を改良する方法として、バンド指数を
考慮し、厳密的な計算に近い結果が得られ、かつ、現実的な計算時間の範囲内で計算結果
を得ることができる新しいモデルを提案した。 
 
第 3 章では、モンテカルロ法を用いたボルツマン輸送方程式の解法を述べ、電子輸送解
析の手法を示した。また、電子の自由走行や散乱過程を経て、電子状態が変化する場合の
電子状態の決定は、第 2 章で示したエネルギーバンド構造や散乱確率などをデータ表とし
て用いることにより行った。データ表は、8 分の 1 の還元した第一ブリルアンゾーン内に対
して作成した。そのデータ表と微小体積の体積比によって、第一ブリルアンゾーン内の任
意の電子状態を決定した。このとき、第一ブリルアンゾーン内に電子状態があるか否かの
判定が必要であり、そのための波数ベクトルの境界条件を示した。もし、電子状態が第一
ブリルアンゾーン外に存在した場合、逆格子ベクトルを用いることにより、第一ブリルア
ンゾーンに還元する方法についても述べた。以上のような条件の下、モンテカルロ法を用
いてボルツマン輸送方程式を解き、窒化物半導体の速度-電界特性を求めた。また、計算結
果から、データ表を作成するための運動量空間に考慮するメッシュ間隔k は、第一ブリル
アンゾーンの規格化した kx, ky, kz 成分それぞれに対して、kx≤1/40, ky≤1/40, kz≤1/40 に
するべきであることが分かった。速度-電界特性の計算結果から、速度オーバーシュート効
果の大きさは電界に依存し、3 MV/cm の電界下で、GaN の速度オーバーシュートは定常状
態のピーク電子速度の 2 倍高い速度を示すことが分かった。また、第 2 章で述べた衝突イ
オン化のモデルを用いて、衝突イオン化係数の計算を行った。従来モデルの結果は厳密モ
デルの結果に比べ、6 倍以上高い値を示し、衝突イオン化係数を過大評価する近似モデルで
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あり、一方、提案モデルはイオン化係数の過大評価を抑えることができることが分かった。
また、厳密モデルを用いた場合、衝突イオン化係数の計算時間は、提案モデルと従来モデ
ルの場合と比べて、10 倍以上を要した。衝突イオン化係数の計算を十分に短い計算時間で、
かつ、高い精度で行うためには、提案モデルが有効であることを示した。 
 
第 4 章では、フルバンド構造に基づいたデバイス解析の手法について述べた。計算手法
は、第 3 章で述べた輸送解析手法を軸として、実空間上の電子分布とポテンシャル分布の
自己無撞着な計算を加えたもので構成された。ポテンシャル分布を求めるためのポアソン
方程式は、ILUBCG 法を用いて計算した。構築したデバイスプログラムを用いて、I-V 特性、
電子分布、ポテンシャル分布などを詳細に計算できることを示した。これに加え、高周波
特性と三端子耐圧の計算を行った。高周波特性として電流利得遮断周波数の計算を行い、
チャネル材料に InGaN を用いることにより、チャネル内の電子速度が増加し、fT が向上し
た。特に、In 組成が 0.5 以上の InGaN をチャネル層とした AlInN/InGaN HEMT はテラヘル
ツ帯で動作可能であることが示唆された。また、これまで、fT改善という観点では、注目さ
れていないゲート-ドレイン間距離の短縮が高周波特性に及ぼす効果を議論した。ゲート-
ドレイン間距離の短縮に伴って、電界集中の広がりが抑制され、短ゲート長デバイスで顕
著に起こる速度オーバーシュートがさらに強まることを初めて示した。この効果を反映し
て、fT が向上することを確認した。また、提案モデルと従来モデルを用いて、AlGaN/GaN 
HEMT の三端子耐圧の計算を行い、計算結果を比較した。提案モデルで計算した耐圧(720 V)
は従来モデルによる結果(550 V)よりも高い値を示した。この結果は第 3 章で述べた衝突イ
オン化係数の大小関係と一致した。提案モデルは、デバイスの破壊耐圧を計算する上で、
従来モデルと比較すると、同等の短い計算時間を維持したまま、より精度の高い計算が可
能であることが分かった。また、提案モデルを用いた場合、AlGaN/GaN HEMT が 2 MV/cm
超える破壊電界に相当する電圧範囲で動作可能であることが示された。 
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